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UCITELSKY MANUAL — ChemDM
ZAKLADY PRACE V CHEMSKETCH

UVOD DO PREDMETU

Predmét vychézi z nejnovéjsich ptistuptli, vyucovacich technik a digitalizace

a interaktivné&jsi a studenti ziskavaji dalsi pohled na chemické procesy, rozsifeny o 3D
animaci pomoci programu ChemSketch. V ramci seznameni se s praci v programu by
se studenti seznami

s moznostmi, které program ChemSketch nabizi, nauci se pouzivat klicové funkce
poskytované programem na ptikladech struktur riznych organickych sloucenin.
Studenti také vyuziji program k zobrazeni vybaveni a laboratornich pfistrojl, coz je
zv1aste uzitené pii psani laboratornich protokoltl jako vystupii hodin praktické vyuky
chemie.

POPIS POUZITYCH NASTROJU — ChemSketch

e Draw Normal je vychozim nastrojem pii spusténi programu. V tomto rezimu lze
snadno kreslit normalni nebo rozvétvené fetézce a nahrazovat atomy jinymi atomy
Z periodické tabulky prvkd.

e The Draw Continuous nastroj je vhodny pro "vlozeni" novych atomu. S timto
nastrojem lIze kreslit vazby pouze z vybraného atomu.

e Kresleni dvojnych a trojnych vazeb — najetim kurzoru na posledni nakreslenou
vazbu (kolem vazby uvidite obdélnik) a naslednym kliknutim na ni vytvotime
dvojnou vazbu. Kliknutim jesté jednou mizeme nakreslit trojnou vazbu.

e Kirok zpét — slouzi ke zruSeni posledni provedend akce. Pracovni prostor se
resetuje presn¢ na uroven, ve které byl pied posledni zménou.

e (Qdstranéni jednotlivych atomi (“gumovani”) - S aktivnim nastrojem Odstranit (
IE) kliknéte na atom, ktery chcete odstranit ze struktury.

e Zaména atomu - Nahrazeni atomu novym prvkem, jehoz tla¢itko neni zobrazeno
na panelu nastroji “Atoms toolbar”

e Kiresleni vazby mezi dvéma atomy - Lze provést s vyuzitim nastroje Draw

Normal (::) nebo Draw Continuous (—(r |). Tazenim z jednoho atomu na druhy se
mezi nimi nakresli jedna vazba.

e '"Uptesnéni" struktury — Gprava vSech délek a uhli vazeb

e Uprava popisktl atomii - Néstroj Upravit popisek atomu ($ ) umoznuje nahradit
koncové atomy zkratkami.

e Moznosti rotace molekul

e Kresleni fetézcti - Pomoci néstroje DraWChainS("J‘) Ize snadno kreslit fetézce
libovolné délky pouhym pohybem kurzoru.



e Nastaveni naboju a definovani aniontd a kationtd

e Jak smazat celou plochu

3) SEZNAM VYBRANYCH KAPITOL

- Zaklady prace v softwaru ChemSketch(Croatia)
- Koordina¢ni slouc¢eniny (Slovenia)

- Alkany a cykloalkany (Croatia)

- Alkeny a Alkyny (Croatia)

- Areny (Macedonia)

- Alkoholy (Macedonia)

- Aldehydy a Ketony (Slovenia)

- Biomolekuly (Czech Republic)

- Chiralita a Opticka Aktivita (Czech Republic)
- Kresleni Aparatur (Czech Republic)

- Lewisovy vzorce (Croatia)

4) ZPRACOVANI

Vyucdovaci jednotka: ChemSketch

Nazev: Zaklady prace v ChemSketch

Odhadovany pocet hodin: 3

4.1. Teoreticky Gvod

V ramci této kapitoly se studenti seznami se zakladnimi nastroji potiebnymi pro praci v
programu ChemSketch. Znalost téchto nastroju je nezbytna pro uspé$né zvladnuti prace ve
vSech navazujicich kapitolach. Studenti se nauci kreslit jednoduché ptiklady struktur
organickych sloucenin, projit rizné panely nastroju (obecné, atomové, strukturni panel
nastrojl) a nauci se vyuzivat rizné moznosti, které program ChemSketch nabizi.

4.2. Vzdélavaci vystupy

V této kapitole se studenti nauci, jak:

* Pomoci nastroji dostupnych v programu ChemSketch nakreslit pozadované molekuly

organickych sloucenin

* Zobrazit struktury molekul organickych sloucenin ve tiech rozmérech pomoci moznosti 3D

prohlizece

* Pouzivat nastroje pro oznaceni ¢asti molekuly nebo celé molekuly, nastroje pro rotujici

molekuly a pohybujici se molekuly ve 2D a 3D.

* Nakreslit uhlovodikovy fetézec pomoci moznosti DrawNormal, DrawContinuous,

DrawChains

* Odstranit ¢asti struktury molekuly nebo celé molekuly



* Nakreslit dvojnou a trojnou vazbu ve slouceniné

» Pfidat alkylové skupiny do stavajici slouCeniny a zménit typy atomu ve strukture molekuly
* Zrus$it zmény provedené v programu

* Optimalizovat strukturu molekuly

* Nakreslit struktury aniontti a kationtli pomoci néstroje pro generovani naboji

4.3. Navod k pouziti softwaru ChemSketch

a) Ikona Draw Normal:

s 1AL f v ex o
Néstroj Draw Normal (“) je vychozim nastrojem pii spusténi programu. S aktivnim
nastrojem lze snadno kreslit jednoduché nebo rozvétvené fetézce a nahradit atomy uhliku
jinymi atomy z periodické tabulky prvk.

Piiklad 1 Nakreslete 2-methylpropan a 2-methylbutan vyuzitim nastroje Draw Normal.
Otocte nakreslenou strukturu vertikalng.

Ujistéte se, ze je na panelu nastrojii nastaven rezim Structure s aktivnim nastrojem Draw
C )

Normal a ze je na panelu Atomy vybrané tlacitko Uhlik (

KROK 1 Kliknutim do prazdného mista na pracovni plose nakreslite methan CHa.

KROK 2 Umistéte ukazatel mySi na CHa a aZ uvidite obdélnik kolem vzorce

methanu (obrazek 1), kliknutim na négj ptidejte methylovou skupinu, ¢imz vznikne ethan
HsC—CHs.

CH,

Obrazek 1. Obdélnik kolem vzorce methanu.

KROK 3 Pro vytvoieni 2-methylpropanu dvakrat kliknéte na jednu ze skupin CHs
(obrazek 2)



CH;

H3C—<

CHj;

Obrazek 2. struktura 2-methylpropanu
KROK 4 Na panelu nastroju Structure toolbar, kliknéte na ikonu Set Bond Vertically

hat
(M), poté kliknutim na spodni vazbu vzorce otocite strukturu svisle, jak je zndzornéno na

obrazku 3.

CHs;

H;C CH;

Obrazek 3. Vertikalni rotace struktury 2-methylpropanu

KROK 5 Na panelu nastroju Structure toolbar, kliknéte na Draw Normal (::), a
nasledné na pravy krajni atom uhliku. Tak vznikne vzorec 2-methylbutanu (obrézek 4).

H3C
\(\CHg

CH3

Obrazek 4. Vzorec 2-methylbutanu

Poznamka: Uhlovodikovy fetézec se zvEtsi pokazdé, kdyz kliknete na atom uhliku zcela
vpravo. Chcete-li fetézec prodlouzit vodorovné, stisknéte pii klepnuti na atom klavesu
CTRL.

Kresleni dvojnych a trojnych vazeb:

Piiklad 2 S vyuzitim nastroje Draw Normal nakreslete 3-methylokt-1-en and 3-methylokt-1-
yn.



KROK 1 Nakreslete vzorec 3-methyloktanu (obrézek 5) a nasledné najed’te kurzorem na
jednoduchou vazbu mezi prvnimi dvéma atomy uhliku z uhlovodikového fetézce (uvidite
obdélnik kolem vazby). Kliknutim vytvofite dvojnou vazbu (obrazek 6).

HSMCHS
H3C

HC

Obrazek 5 Obdélnik kolem jednoduché vazby mezi prvnimi dvéma atomy uhliku.
Obrazek 6 Vzorec 3-methylokt-1-enu.
KROK 2 Dalsim kliknutim vytvotite trojnou vazbu (obrazek 7b). Oznacte celou strukturu

pfetazenim vzorce pomoci ikony D‘ . Poté kliknéte na Nastroje, vyberte moznost “clean
structure”, jak je znazornéno na obrazku 7a.



j_ ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamelZ2.s5k2]

File Edit Pages | Tools | Templates Options Documents Add-On

Structure | Draw Structure Properties Alt+Shift+S [
@@ & L - CeanStructure F9 I A
mm |0 | 1 Check Tautomeric Forms Ctri+Shift+T f
A T 3D Structure Optimization Ctrl+Shift+3 [
30 - MassSpec Scissors
Ainy ]
C E Show Aromaticity Ctrl+Shift+A
H - Hide Aromaticity Ctrl+Shift+H
40 -
N 1 Expand Shorthand Formulae  Ctrl+Shift+F
0 ]
- 5 Add Explicit Hydrogens Ctrl+Shift+Y
CHj
L CHj
HCZ
Obréazek 7. a) Moznost smazani struktury Obréazek 7. b) Vzorec 3-methyl-okt-1-ynu

KROK 3 Kliknutim na moznost Prohlize¢ 3D - 3D Viewer ("5'3 ), zobrazte strukturu
molekuly 3-methyl-okt-1-ynu trojrozmérné.

KROK 4 Zkuste pouzit kazdou z moznosti otoceni, pfesunuti a oznaceni molekuly umisténé

na hornim panelu néstroja: '{ !&" ;i'}j‘ "—i’* J‘l” . Zobrazte molekulu kazdym ze zptsobd,
které program nabizi s vyuZitim moZnosti zobrazenych na panelu nastroji:

Kliknutim na kteroukoli z moznosti se zméni zptisob zobrazeni molekuly 5-ethyl-2,2-

dimethylheptanu. Pro automatické otaceni molekuly kliknéte na ikonu & . Pro
automatickou plynulou zménu z jednoho do druhého rezimu zobrazeni molekuly s rotaci

kliknéte na ikonu
Odstranéni jednotlivych atomi:

Piiklad 3 VyuZijte nakreslenou strukturu 3-methylokt-1-ynu z piikladu 2 a odstrante
methylskupinu ze struktury pomoci nastroje Odstranit. Poté zruSte vSechny zmény provedené
v této strukture.



KROK 1 Na panelu nastroju General toolbar kliknéte na ikonu Delete (E). Poté¢ kliknéte na
atom uhliku z methylové skupiny. Pojmenujte novou molekulu (obrazek 8).

///\/\/\cHg

Obréazek 8. Nazev

KROK 2 Vraceni zmén provedete kliknutim na Undo(
Dal$i moZnosti:

KROK 3 Vyuzijte ikonu Delete, ale nyni kliknéte na dal$i atom uhliku v fetézci. Smaze se
cely zbytek molekuly.Pojmenujte vzorec na obrazku 9.

CH,

> CH
HCZ” ’

Obréazek 9. Nazev

KROK 4 Vrat'te v§echny zmény. Nyni mate znovu 3-methylokt-1-yn. Zvolte nastroj Delete a
podrzte klavesu CTRL. Kliknéte znovu na stejny atom uhliku. Na obrazku 10 je patrné, ze
posledni atom je odstranén, zatimco koncovy atom hlavniho fetézce ptfipojeny k

odstranénému zustava.

CH4

/ CH, CH,
HCZ™

Obréazek 10. Kombinace CTRL a nastroje Delete odstrani pfedposledni uhlik ze struktury 3-
methylokt-1-ynu.

KROK 5 Kliknéte na Undo ( 9 ) a vrat'te zmé&ny na 3-methyloktan.




Changing atoms:

Piiklad 4 Nahrad'te atom uhliku z methylové skupiny 3-methyloktanu atomem fluoru.
KROK 1 Na panelu Atoms toolbar oznacte Periodic Table (E£1). Zobrazi se dialogové okno
Periodicka tabulka prvkui.

KROK 2 V Periodic Table of Elements oznacte Fluor a kliknéte na OK. VS§imnéte si, ze
tlacitko Fluor je nyni aktivni na panelu nastroji Atoms toolbar.

Kliknutim na atom uhliku z methylove skupiny jej nahradite atomem fluoru (obrazek
11). Pojmenujte tuto slouceninu..

= CH
HCZ ’

Obrazek 11. Nazev

Poznamka:

Kdyz vyberete prvky zPeriodic Table of Elements, odpovidajici tlacitka se automaticky
ptidaji do Atoms toolbar. Chcete-li tato tlacitka odebrat z pruhu nastroji Atomy, klepnéte
pravym tlacitkem mysi na panel néstrojii Atomy a v mistni nabidce vyberte ptikaz Reset
Toolbar. V okn¢ se zpravou, které se zobrazi, klepnéte na tlac¢itko Ano. Tim se odstrani
vSechna tlacitka prvki definovanych uzivatelem kromé vychozich.

b) Vyuziti nastroje Draw Continuous :

S timto aktivnim nastrojem je mozné kreslit vazby pouze z vybraného atomu.

KROK 1 Na Structure toolbar oznacte DrawContinuous (-{ ‘). Ptipadné muizete stisknutim
pravého tlacitka mysi zapnout nastroj.DrawContinuous.

KROK 2 Ujistéte se, ze je na panelu nastroja Atoms toolbar stale vybrané tla¢itko Fluor
(Fluor). Kliknutim na pravy krajni atom uhliku v pfedchozi struktute (viz obrazek 12) jej
zvyraznéte:

Ensure that the Fluorine button (Fluorine) is still selected on the. Click the rightmost carbon
atom in the previously drawn structure (view figure 12) to highlight it:



Obrazek 12. Zvyraznény koncovy atom uhliku

KROK 3 Opétovnym klepnutim vytvorite atom fluoru namisto vybraného atomu uhliku.
Opakujte kroky 2-3, abyste ziskali dal$i atom fluoru (obrazek 13). Pojmenujte slou¢eninu.

/
HCF

Obréazek 13. Nazev

Kresleni vazeb mezi atomy ve strukture "c¢iSténi":

Priklad 5 Nakreslete jednoduchou vazbu mezi koncovymi atomy uhliku ve struktuie 1,1,3-
trifluorhexanu a pak tuto strukturu "vycistéte". "Vycistit" nakreslenou strukturu znamena
standardizovat vSechny délky vazeb a vazebné thly.

KROK 1 Pouzijte Draw Continuous k zakresleni 1,1,3-trifluorohexanu.

KROK 2 Ptetazenim z prvniho atomu uhliku ke koncovému mezi nimi vznikne jednoducha
vazba (obrazek 14).

I

Obrazek 14. Vznik jednoduché vazby tazenim mezi koncovymi atomy uhlika.

F

KROK 3 Z Options menu vyberte Preferences a nasledné na kart¢ Clean v dialogovém okné
Preferences, které se zobrazi, nastavte stejné moznosti (obréazek 15).



Preferences

Objects Coloration
General Structure

Clean Method
[ ] pefault Method

Use Template Library

Method 2
[ ]method 3

3D Optimization Method

Default

oK

Biosequence

Reaction Clean
R
Cancel Help

Obrazek 15. Nastaveni moznosti pro "¢isténi" struktur

KROK 3 Kliknéte na OK. Zavie se dialogové okno. V rezimu Structure toolbar kliknéte na

Clean Structu re(m). Pokud jste udélali vSe spravné, méli byste ziskat strukturu zobrazenou

na obrazku 16. Pojmenujte tuto slouc¢eninu.



Obréazek 16. Nazev

KROK 4 Na panelu nastroju Structure toolbar klepnéte na tlacitko Set Bond Vertically (M
). Kliknutim na vazbu uhlik-fluor otoéte vzorec(obrézek 17).

F

Obrazek 17. Vertikalné oto¢end struktura

Uprava popiskii atomii:

Piiklad 6. Nahrad'te atom fluoru ze struktury na obr. 17 skupinou (CHz2)2Ph.

\ﬁ’

Naéstroj Edit Atom Label tool () umoziiuje nahradit koncové atomy zkratkami.

KROK 1 Proved’te nasledujici kroky: Na panelu nastrojii Atoms toolbar kliknéte na Edit

Atom Label (

\é{'

). Kliknéte na nejspodnéjsi atom fluoru ve strukture.

KROK 2 Do dialogového okna Edit Label, které se nasledné zobrazi, napiste (CH2)2Ph a
kliknéte na Insert. Zobrazi se popisek v pozadované pozici vCetn¢ indexii. Struktura je
znazornéna na obrazku 18. Pojmenujte tuto slouceninu.



F
Ph(H,C),

Obrazek 18. Nazev

KROK 3 Na panelu nastroju Structure Toolbar kliknéte na ikonu Change Position(
Kliknutim na popisek jej obratite(obrazek 19).

F
(CH,),Ph

Obréazek 19. Obracené potadi atomii ve vloZené struktuie

Tip:

Pokud podrzite klavesu SHIFT a kliknete na popisek s aktivnim nastrojem Change Position,
spojovaci bod popisku se zméni.

"\g

KROK 4 Kliknéte na Edit Atom Label(L~) a na zkratku ve zkraceném zépisu. V
dialogovém okn¢ Edit Label kliknéte na tla¢itko Expand (Rozbalit), abyste ziskali strukturu
znazornénou na obrazku 20.



Obrazek 20. “Rozbaleni” struktury z Obrazku 19.

KROK 5 Kliknutim na moznost Prohlize¢ 3D - 3D Viewer (%’3 ), zobrazte strukturu
molekuly 3-methyl-okt-1-ynu trojrozmérné.

KROK 6 Zkuste pouzit kazdou z moznosti otoceni, pfesunuti a oznaceni molekuly umisténé

na hornim panelu nastroji: '{ 1&“ J’j ﬂ J‘l’* . Zobrazte molekulu kazdym ze zplsobd,
které program nabizi s vyuZitim moZnosti zobrazenych na panelu nastroji:

4 feanre] feaNre]
| = f‘{: L .
Kliknutim na kteroukoli z moznosti se zméni zplisob zobrazeni molekuly. Pro automatické

otaceni molekuly kliknéte na ikonu & . Pro automatickou plynulou zménu z jednoho do

druhého rezimu zobrazeni molekuly s rotaci kliknéte na ikonu

Diilezité:
Pouze skupinové zkratky, které nahrazuji popisky koncovych atomd, 1ze rozbalit pomoci
tlac¢itka Expand (Rozbalit).

Kresleni cyklickych struktur

Ke znézornéni cyklické struktury vyuzivame nastroje DrawChains ("J‘).
Piiklad 7. Znazornéte strukturu 1,1-diethyl-3-propylcyclopentanu pomoci nastroje
DrawChain.

KROK 1 Nakreslete vzorec cyklopentanu a poté na panelu nastroji Structure toolbar
kliknéte na DrawChains (""ﬂ). Najed’te kurzorem na prvni atom uhliku, ktery musi obsahovat
dv¢ ethylové skupiny (dle ndzvu slou€eniny). TaZzenim doleva vytvarejte uhlikovy fetézec,
dokud pocet uhlikli vedle ukazatele mysi nedosahne hodnoty C2. Pocet se méni s kazdym
pfidanym atomem C (tazenim mysi) nebo odebranim (taZenim mysi zpét). Zopakujte postup a
pridejte dalsi ethyl na C1 a propyl na C3. M¢&li byste ziskat strukturu znazornénou na obr. 21.



H,C CH,

CHj,

Obrazek 21. Struktura 1,1-diethyl-3-propylcyclopentane
Tip:

Tazenim kurzoru pomoci mysi jsou vazby nastaveny pod tthlem 120° . Chcete-li nastavit Ghel
180°, podrzte pii tazeni stisknutou kldvesu CTRL.

KROK 2 Pomoci néstroje DrawChains | ("‘"V|) kliknéte na Fluor (ﬂ) a poté tii krat na C3
atom propylové skupiny (obr. 22).

HsC CHj

Obrazek 22. Substituce atomt H ve struktuie z obr. 21.

@

KROK 3V rezimu Structure toolbar oznacte ikonu Select/Move(—), poté vyberte tfi

vazby na atom fluoru, a kliknéte na Clean Structu re(m). Vysledna struktura je zndzornéna
na obrazku 23. Pojmenujte tuto strukturu.



H5;C CH,

Obrazek 23. Nazev

KROK 4 Kliknutim na moznost 3D Viewer ('53 ), zobrazte strukturu molekuly 3-methyl-
okt-1-ynu trojrozmérné.

KROK 5 Zkuste pouzit kazdou z moznosti otoceni, pfesunuti a oznaceni molekuly umisténé

na hornim panelu néstroja: '{ !&" J’j !”* J‘l” . Zobrazte molekulu kazdym ze zptsobd,
které program nabizi s vyuZitim moZnosti zobrazenych na panelu nastroji:

4 e e
badh 4 f‘fj L .
Kliknutim na kteroukoli z moZnosti se zméni zplsob zobrazeni molekuly. Pro automatické

otaCeni molekuly kliknéte na ikonu . Pro automatickou plynulou zménu z jednoho do

druhého rezimu zobrazeni molekuly s rotaci kliknéte na ikonu

Nastaveni naboji a nadefinovani anionti a kationti:

Priklad 8. Nakreslete strukturu butanu a nahrad’te druhy atom v fetézci atomem dusiku. Na
panelu nastroji Atoms toolbar vyberte Charges/Radicals. Nyni Ize na atomu dusiku
generovat naboj nebo vytvofit radikal.

KROK 1 Na panelu nastroji Atoms toolbar kliknéte ¢tytikrat na atom uhliku a nakreslete
butan (obr. 24).

CH,
G N
Obrazek 24. struktura butanu.

KROK 2 Na panelu nastroju Atoms toolbar kliknéte na atom dusiku Nitrogen a poté na
druhy atom zakladniho fetézce (obr. 25).



HSC/NH\/CHQ,

Obrazek 25. N-methylethanamin

KROK 3 Strukturu N-methylethanaminu pétkrat zkopirujte. Postupujte nasledujicim
zpusobem: vyberte vytvorenou strukturu kliknutim na prazdné misto na kreslici ploSe v jeji
blizkosti. VyuZijte funkce CTRL+C a nasledné vytvoite pozadovany pocet kopii
nékolikanasobnym stisknutim klaves CTRL+V a kliknutim na pracovni plochu.

+ |
KROK 4 Na panelu nastroju Atoms toolbar kliknéte na pravy spodni trojihelnik (— ') pro
vybér nastroje Charges/Radicals.

KROK 5 Zvolte nastroj Decrement () Charge tool (;). Vsimnéte si, ze ukazatel mysi se
zméni na kurzor. Nyni kliknéte na skupinu NH prvni struktury, aby se z ni stal ethyl-
methylazanide anion (obr. 26).

N. _CHj
H3C‘/ ~

Obrazek 26. ethyl-methylazanid
KROK 6 Kliknutim pravym tlac¢itkem na pracovni plochu rychle pfepnete na nastroj

Increment (+) Charge tool (ﬂ) Ukazatel mysi se zméni na Kurzor. Naslednym kliknutim
na skupinu NH druhé struktury vytvofite N-methyl(ethan)amoniovy kation (obr. 27).

+
NH
H e &

Obrazek 27. Structure of N-methyl(ethan)amoniovy kation

Poznamka:

Pii pouziti nastroji ZvySeni (+) nebo Snizeni (—) nédboje (Increment (+) Charge or
Decrement (-) Charge) je zachovana spravna chemicka valence atomu nekovu automatickym
pfidanim nebo odebranim atomti vodiku. Pokud zménite ndboj atomu kovu, zméni se v
prirastcich nebo poklesech v souladu s dalSim chemicky platnym nabojem odpovidajiciho
iontu. Bézné valence lze nalézt v dialogovém okné Periodicka tabulka prvkii.

KROK 7 Nyni vberte z nabidky Charges/Radicals moznost Radical (ukazatel mysi se zméni

na kurzor) a kliknutim na NH skupinu tfeti struktury nakreslete volny ethyl(methyl)aminovy
radikal (obrazek 28).



N CH
- 3
HSC ~
Obrazek 28. ethyl(methyl)aminovy radikal

Cisténi pracovniho prostoru:

Chcete-li pracovni plochu vy¢istit, abyste mohli nakreslit zcela nové stavebni objekty,
pouzijte jeden z nasledujicich zptisobti:

Priklad: Vytvoteni nového dokumentu ACD/ChemSketch:

KROK 1 Na panelu nastroju General toolbar kliknéte na New Document; nebo
KROK 2 Z nabidky Soubor (File) vyberte New.

Piiklad: Pfidani nové stranky ve stavajicim dokumentu ACD/ChemSketch:

KROK 1 Na panelu nastroju General toolbar kliknéte na New Page; nebo vyberte z nabidky
Pages moznost New.

Piiklad: Smazani stranky v aktualnim dokumentu ACD/ChemSketch:
STEP 1V nabidce Edit zvolte Select All a nasledné z nabidky Edit vyberte Delete; nebo

KROK 2 Stisknutim kombinace kldves CTRL+A vyberte vsechny objekty na strance a
stisknéte klavesu DELETE; nebo

KROK 3 Na panelu nastroju General toolbar kliknéte na tlacitko Delete, kliknutim na
prazdné misto mimo nakreslené struktury vyberete vSechny a potom klepnéte na ENTER.

4.4. Priklady uloh

Pro ucely Skoleni zopakujeme vySe uvedené kroky a nakreslime nékteré struktury.

Ukol 1 Pomoci dovednosti ziskanych v ChemSketch nakreslete zobrazenou strukturu 3-
methylheptanu.

H3C

H3C CHj

UKol 2 Zapiste racionalni vzorce nize uvedenych slou¢enin:
a) 2,2-dimethylbutane
b) 2-methylpentane


about:blank

Ukol 3 Nakreslete vzorec uvedené slou¢eniny a poté zaméiite jeden atom vodiku podle
vaSeho vybéru atomem fluoru.

CH3;
CHj;

HsC

H3;C

Ukol 4
a) Nakreslete strukturu nasledujiciho alkanu. Pojmenujte tuto slouceninu a ptidejte trojnou
vazbu mezi tfeti a ¢tvrty atom uhliku. Pojmenujte vyslednou slou¢eninu.
b) Odstrante methylovou skupinu ze slouceniny a pomoci nastroje DrawChains pridejte dalsi
tfi atomy uhliku do nejdel$iho uhlovodikového fetézce tak, aby trojné vazba byla mezi
prvnim a druhym atomem uhliku.
c¢) Ptidejte fenylovou skupinu ke tfetimu atomu uhliku.
CH;
H,C

CH,

Ukol 5 Molekulu z pfedchozi Gilohy otoéte o 90°..
4.5. Priklady uloh pro ovéreni znalosti studentu

UKOL 1
A) Pomoci dovednosti ziskanych v ChemSketch nakreslete strukturu alkanu, ktera
obsahuje 7 atomu uhliku.

B) Ptidejte methylovou skupinu ke tfetimu atomu uhliku ve struktuie. Pojmenujte
strukturu.

C) Pridejte dvojnou vazbu mezi tietim a ¢tvrtym atomem uhliku ve struktute. Pojmenujte
strukturu.

D) Nahrad’te atom uhliku z methylové skupiny na tfetim atomu uhliku ve struktute
atomem bromu. Pojmenujte strukturu.

E) Nahrad'te atom bromu ze struktury skupinou CN. Pojmenujte strukturu.

F) Pouzijte nastroj draw continuous a nakreslete cyklickou formu slouceniny z
podulohy. Pojmenujte strukturu.

UKOL 2

A) Nakreslete pentan a nahrad’te druhy atom uhliku atomem kysliku.



B) Vytvorite kation, anion a radikal této struktury zménou naboje na atomu kysliku.

Pojmenujte struktury.
ZDROJE:

1. ACD/ChemSketch, Version 11.0 for Microsoft Windows, Tutorial Drawing Chemical

Structures and Graphical Images



UCITELSKY MANUAL — ChemDM
ALKANY A CYKLOALKANY

1.) ZPRACOVANI
Vyucovaci jednotka: Uhlovodiky

Nazev jednotky: Alkany a cykloalkany

Odhadovany pocet hodin: 3

1.1. Teoreticky Uvod
a) Alkany

* Alkany jsou nejjednodussi skupinou organickych sloucenin.

* Jsou vyrobeny z atomut uhliku a vodiku propojenych jednoduchymi kovalentnimi vazbami
(délka vazby uhlik-uhlik je kolem 1,54 A)

» Alkany jsou nasycené¢ uhlovodiky, protoze ve své struktufe obsahuji pouze jednoduché
kovalentni vazby mezi atomy uhliku a protoze ve své struktufe tvoii maximalni mozny pocet
vazeb s atomy vodiku.

* Obecny vzorec alkanu je: CnH2nt2, kde n pfedstavuje pocet atomil uhliku.

*Nazev alkanu se sklada z kofene slova, ktery je tvoten na zdkladé feckého ¢isla (kromé prvnich
Styt alkant) a pipony -an. Rada alkanii s piimym a nerozvétvenym fetézcem, jejichZ sousedni
¢leny se lisi jednou methylenovou skupinou (-CHz2-), se nazyva homologickd fada alkant.

Tabulka 1 ukazuje homologickou fadu alkand.

Tabulka 1. Nazvy a molekulové vzorce prvnich deseti alkant v homologické fadé

Nazev | metha | ethan | propan | butan | pentan | hexan | heptan | oktan | nonan | dekan
alkanu n

Moleku | CHa C2Hs CsHs CsHio | CsHiz | CeHia | C7His | CsHis | CoH2o | CioH22
lovy

vzorec

* Pokud alkan obsahuje rozvétveny fetézec atoml uhliku, nazev se urcuje podle nejdelSiho

retézce.



* Pokud alkan obsahuje dva fetézce se stejnym poctem atomil uhliku, nazev se urci podle
fetézce, na kterém je navazan vétsi pocet substituentll (atomova skupina nebo atom piipojeny
k hlavnimu (nejdel$imu) uhlovodikovému fetézci).

* Alkylova skupina nebo alkyl je uhlovodikova skupina, ktera ma alkanovou strukturu s jednim
atomem vodiku méné€ a ma piiponu -YL. Obvykle se oznacuje pismenem R.

» Atom uhliku, ke kterému je alkylova skupina pfipojena, je oznafen ¢islem nebo lokantem,
ktery musi byt co nejmensi.

* Pokud uhlovodik obsahuje n¢kolik stejnych alkylovych skupin, je jejich pocet oznacen
nasobicimi ptedponami (di-, tri-, tetra-, ...), které nezapadaji do klasifikace substituentd v
abecednim potadi.

» Pokud existuje n¢kolik stejnych metod cislovani, smér Cislovani se vybere v abecednim

poradi.

PRIKLAD:

3-ethyl-2,4-dimethylhexan

b) Cykloalkany
* Cyklické alkany, které obsahuji ve své struktuie alespoi jeden kruh.

* Pfi pojmenovani cykloalkanu ve vztahu k alkanu se stejnym poctem atomu uhliku se
pridava predpona cyklo-.

* Pokud cykloalkan obsahuje pouze jeden substituent, neni nutné psat lokant.

* Cykloalkan je povazovan za substituent, pokud je pocet atomt uhliku v kruhu mensi nez
pocet atomtl uhliku v fetézci.

Pokud je ve struktufe cykloalkanu vice nez jedna alkylova skupina, kruh by mél byt

ocislovan tak, aby vSechny mély alkylové skupiny co nejnizsi lokant, a pokud je to mozné,

vvvvvv



PRIKLAD:

b)

1-ethyl-3-methylcyklohexan 2-cyklopropyl-3-methylpentan

3D struktury molekul mohou byt zobrazeny pomoci riznych modelu: kuli¢ky a ty¢inky,
mezernik, ty¢inky, jak ukazuje tabulka 2:

compound balls and stick spacefill sticks

Tabulka 2: Molekulové modely

¢) Newmanovy projekéni vzorce



Newmanovy projekce slouzi k lepsi vizualizaci riznych konformaci molekul. V Newmanové
projekci se divame podélné dolii na konkrétni misto. Napiiklad v pfipad¢ molekuly ethanu je
vazba, na kterou se divdme, vazba uhlik-uhlik. ,,Pfedni* atom je znazornén jako tecka a ,,zadni*
atom jako vétsi kruh.

H
H H H 1 _H
\ = looking down the ( )
H zC _C\.‘ H ottt C carbon-carbon bond H A AN H
H H H
'staggered’ conformation
(Newman projection)
H H
N\ /
H rC - C‘- H oo C
H H

‘eclipsed' conformation

Obréazek 1. Newmanovy projekéni vzorce (bezzakrytova a zakrytovakonformace)

Pokud se podivame na vazbu C-C timto zpusobem, thel vytvofeny mezi vazbou C-H
na pfednim uhliku a vazbou C-H na zadnim uhliku se nazyva dihedralni thel. Nejnizsi
energeticka konformace ethanu, znazornéna na obrazku 1 vyse, se nazyva bezzakrytova nebo
antiperiplanarni konformace. V tomto typu konformace jsou vSechny dihedralni thly 60° a
vzdalenost mezi ptedni a zadni vazbou CH-H je maximalizovana. Po otoceni piedni skupiny -
CHs o 60° ve sméru hodinovych rucicek se molekula dostane do zdkrytové nebo
synperiplanarni konformace s nejvyssi energii. V této konformaci jsou vSechny dihedralni thly
0° (v této Newmanov¢ projekcei je nutné vazby mirné rozlozit, aby byly vechny stale viditelné).
Obrazek 2 ukazuje relativni energie riznych Newmanovych konformaci.



My H' H.cH
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o CHj
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0° 60° 1200 180°

degrees of rotation about the C,-C5 bond

Obrazek 2 Relativni energie pro rizné Newmanovy konformace

1.2. Vzdélavaci vystup

* nakreslit riazné ptiklady molekul alkanii a cykloalkanli a prezentovat je se strukturnim,
kondenzovanym strukturnim vzorcem a s skeletalnim vzorcem

* vygenerovat nazev nakreslenych molekul alkant a cykloalkanti v programu ChemSketch

e urcit molekularni vzorec nakreslenych molekul alkani a cykloalkanii v programu
ChemSketch

* zlepSit zobrazeni struktury molekul (Uprava délky vazby a uhli mezi vazbami) pomoci
moznosti "Clean Structure"

» nakreslit strukturni izomery alkani a cykloalkanti

» ukazat struktury alkanti a cykloalkant ve tiech rozmérech

« rotovat molekuly alkant a cykloalkanli ve dvou a tfech rozmérech

» zmenit zpusob zobrazovani struktur alkanovych a cykloalkanovych molekul ve tiech
rozmérech

* pohybovat molekulami alkanti a cykloalkand ve 3D a 2D

« ur¢it délky vazeb a vazebné uhly v molekulach alkanti a cykloalkanii

* optimalizovat struktury molekul alkant a cykloalkanti

 cyklizovat strukturu s pfimym fetézcem molekuly alkanu na strukturu odpovidajiciho

cykloalkanu



* otoCit molekularni strukturu ve tfech rozmérech za Ucelem vizualni reprezentace vzorcu
Newmanovy projekce riiznych alkanti
» ulozit do pocitace dvjrozmérnou a trojrozmérnou strukturu poZzadované molekuly alkanu nebo

cykloalkanu

1.3. Instrukce pro pouzivani programu ChemSketch

Priklad 1

Nakreslete molekulu 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu, poté upravte strukturu podle pokynd,
vygenerujte jeji ndzev v programu a urcete molekulovy vzorec této molekuly, zobrazte jej se
skeletalnim vzorcem, strukturnim a kondenzovanym strukturnim vzorcem, zobrazte strukturu
molekuly ve tfech dimenzich riiznymi zplsoby, urcete délky vybranych vazeb a konkrétni thly
vazby, optimalizujte molekulu, otacejte a posunujte ji ve dvou a tfech rozmérech, ulozte 2D a
3D strukturu do poéitace, cyklizujte strukturu do vhodného cykloalkanu a vygenerujte pro tuto
molekulu nazev, ur¢ete molekularni vzorec, pieneste do tii rozméra, ulozte 2D 1 3D strukturu

molekuly.

KROK 1

Zvolte Draw Normal. Kliknéte na prazdnou oblast v rozhrani. Objevi se struktura molekuly
metanu (CH4). Kliknutim na tento atom uhliku se vytvoii jednoducha vazba uhlik-uhlik.
Podrzenim klavesy Ctrl a kliknutim na kazdy nasledujici atom uhliku je mozné nakreslit

uhlovodikovy fetézec sedmi atomu uhliku znazornény na obrazku 1.

/\/\/\
H;C CHs

Obréazek 1. Struktura uhlovodikového fetézce se sedmi atomy uhliku

KROK 2

Dvojitym kliknutim na druhy atom uhliku se vytvoii dvé methylové skupiny. Jedno kliknuti na
paty atom uhliku vytvofi jednu methylovou skupinu, kterou lze kliknutim na atom uhliku z

methylové skupiny rozsifit na ethylovou skupinu.

Obrazek 2 ukazuje strukturu molekuly 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu.



CH;
H3C

H3C CHs

H;C

Obrazek 2. Vzorec molekuly 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu
KROK 3
Kliknéte na Tools, vyberte moznost Generate a poté kliknéte na Name for structure. Uvedeny
postup je znazornén na obrazku 3a a na obrazku 3b je znazornéna struktura molekuly 5-ethyl-
2,2-dimethylheptanu, pod kterou je napsan jeji nazev. Pokud jste neziskali ocekavany nazev

molekuly, opakujte KROK 1 a KROK 2.

1_ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.5k2]

File Edit Pages | Jools | Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help
Draw Structure Properties Alt+Shift+S @ a Pal %
e @ & L E Clean Structure |/ E- L, RG> F
mm |0 Check Tautomeric Forms Ctrl+Shift+T 50 60 70
iy 0:...:.|... et i i Cirl+Shift+2 IS I NI ATS A RIS RS
:____5 _______ MassSpec Scissors b
Any | |
] Show Aromaticity Ctrl+Shift+A
H {72 Hide Aromaticity Ctrl+Shift+H
L] _: Expand Shorthand Formulae ~ Ctrl+Shift+f |
o ]
= E Add Explicit Hydrogens Ctrl+Shift+Y
o 20 4 Remove Explicit Hydrogens  Ctrl+Shift+R
Si ] Bring Bond(s) to Front Ctri+F
P 1 Send Bond(s) to Back Ctrl+K
= ET: Auto Renumbering Ctrl+Shift+N
N Clear Numbering Ctrl+Shift+L
= ] Show/Hide Atom Numbers
Br 4
w407 | Generate I| Name for Structure  Ctrl+Shift+I —|
J Search for Structure... Ctrl+Shift+C cesrbeaellolng
] Stereo Descriptors Options...
- Calculate > | SMILES Notation
E : Structure from SMILES
] InChl for Structure
E InChl Options...
60 4 Structure from InChl




CH;
HsC

H3C CHs

H,;C
9-ethyl-2,2-dimethylheptane

Obréazek 3. a) Postup pro generovani nazvu molekuly nakreslené v programu ChemSketch,

b) struktura a odpovidajici nazev nakreslené molekuly 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu

KROK 4

Kliknéte na Tools, zvolte Calculate a potom kliknéte na Molecular Formula. Uvedeny postup
je znazornén na obrazku 4a a na obrazku 4b je znazornén molekularni vzorec 5-ethyl-2,2-
dimethylheptanu, ktery se po provedeni sekvence popsanych moznosti zobrazi v novém okné.
Chcete-li zobrazit molekulovy vzorec na listu, ktery obsahuje strukturu a nazev nakreslené

molekuly, kliknéte na Copy to Editor.



k_— ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.sk2]
Eile Edit Pages | Tools | Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help

Structure | Draw Structure Properties Alt+Shift+S & G m"q

e @ & L E Clean Structure | A BEema [, 3 > F
mm |0 Check Tautomeric Forms Ctrl+Shift+T 50 60 70

3D Structure Optimization Ctrl+5hift+3

_______ MassSpec Scissors M.

1 Show Aromaticity Ctrl+Shift+A
= Hide Aromaticity Ctrl+Shift+H

. Expand Shorthand Formulae  Ctrl+Shift+F

Engmwgagmozrﬂmgb
=

; Add Explicit Hydrogens Ctrl+Shift+Y
20 : Remove Explicit Hydrogens  Ctrl+Shift+R
_: Bring Bond(s) to Front Ctrl+F
i Send Bond(s) to Back Ctrl+K
3_: : Auto Renumbering Ctrl+Shift+N
1 Clear Numbering Ctrl+Shift+L
T Show/Hide Atom Numbers
» 4_: Generate > | Molecular Formula I
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. ; Search for Structure... Ctrl+Shift+C
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E Copy To Editor i Cancel Help
b

Obrazek 4. a) Posloupnost akci pro zobrazeni molekulového vzorce 5-ethyl-2,2-

dimethylheptanu, b) Okénko s molekulovym vzorcem molekuly 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu.



KROK 5 Pomoci Tools a kliknutim na Clean Structure, upravte délky a uhly vazeb (Obrazek
5).

l_ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname1.5k2]
File Edit Pages | JTools | Templates Options Documents Add-

Structure | Draw Structure Properties Alt+Shift+S  [#
Il -

e @ & L —| Clean Structure F9

mm |0 Check Tautomeric Forms Ctrl+5hift+T

a ] - I.I ' 3D Structure Optimization Ctrl+Shift+3 [
- _: _______ MassSpec Scissors

c] ] Show Aromaticity Ctrl+Shift+A

5 gl Hide Aromaticity Ctrl+Shift+H

Obréazek 5. Uprava vazebnych délek a uhlii v programu ChemSketch

KROK 6A Zobrazte strukturu molekuly 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu s kosternim vzorcem,
kondenzovanym strukturnim vzorcem a strukturnim vzorcem.
K tspésnému provedeni je nutné vybrat kliknutim na celou strukturu molekuly |ﬂ v levém

hornim rohu rozhrani a poté Gpravou zptisobu vybéru molekuly kliknutim na @ ¢imz se objevi

tato ikona: = . PfidrZzenim ptetahnéte a vyberte celou molekulu.

KROK 6B Kliknéte na Tools a potom na Structure Properties, otevie se okno se vSemi
pozadovanymi moznostmi. Obrazek 6a ukazuje postup pro otevieni okna a Obrazek 6b
ukazuje moznosti, které je tfeba upravit (v Show Carbons oddile, kliknéte na all a potom apply).
Obrazek 6c ukazuje vyslednou strukturu molekuly 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu

reprezentovanou skeletalnim vzorcem.



.i._ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.5k2]
File Edit Pages | Jools | Templates Options Documents Add-

Draw | Structure Properties Alt+Shift+S I

E @ & L - Clean Structure g |,
mm |0 Check Tautomeric Forms Ctrl+Shift+T
Properties ? X
Current Style
___AUTOSAVE___ | save| Del
Markush Biosequence Coloration
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B
Apply Set Default

Update From Restore Default

Obréazek 6. a)Postup pro otevieni okna pro ipravu zptisobu zobrazeni molekularni struktury,
b) okno se vS§emi moznostmi zobrazeni molekularni struktury s vybranymi moznostmi pro
zobrazeni molekularni struktury se skeletalnim vzorcem, c) struktura 5-ethyl-2,2-

dimethylheptanu znizornéna skeletalnim vzorcem.



KROK 6C Znovu oznaéte molekulu a kliknéte na Tools, potom na Structure Properties a

upravte parametry podle Obrazku 7.

Current Style

__ AUTOSAVE______ ~ | | Save | Del
Markush Biosequence Coloration
Common Atom Bond

Show Carbons

[«] Al [] Hide Zero Charge

Terminal Cross Out Invalid Atomr
Size Calculation

Atom Symbol Size
Auto

Bond Length |7 mm =
Atom Style Bond Style
|Aria| s | |D.? pt s |

I
Set Default

Update From Restore Default a
N _/
AN cH
H3C CHé' \ 2
cH-C
/ CH;
H,C
N
CHj
b

Obrazek 7. a) Okno s upravenymi parametry pro zobrazeni struktury molekuly s
kondenzovanym strukturnim vzorcem, b) Struktura molekuly 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu

znazornéna kondenzovanym strukturnim vzorcem.

KROK 6D Pro zobrazeni struktury molekuly 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu se strukturnim
vzorcem kliknéte na Tools a potom na Add Explicit Hydrogens. Potom pouzijte moznost Clean

Structure a editovatujte zobrazenou strukturu (Obrazek 8a ukazuje postup zobrazeni vSech



vazeb uhlik-vodik a Obrazek 8b ukazuje strukturni vzorec molekuly 5-ethyl-2,2-

dimethylheptanu).
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Obrazek 8. a) Pokyny pro zobrazeni vSech vazeb uhlik-vodik, b) Strukturni vzorec molekuly
5-ethyl-2,2-dimethylheptanu.

KROK 7 Zobrazte vysledny strukturni vzorec 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu ve tfech rozmérech

tak, ze jej nejprve vyberete a poté kliknéte na moznost na panelu nastroji. Nové okno (3D



Viewer) otevie 3D pohled na molekulu (Obréazek 9). Umisténim ikony myS$i na kazdy

jednotlivy atom se objevi jeho ¢iselné oznaceni podle nomenklatury [UPAC a jeho soufadnice.

«5 ACD/3D Viewer (Freeware) - [noname02.s3d]
File Edit View Tools Options ACD/Labs Help
<L EE R[UY Pl X mamm o8 L% AKX I S #% & TEHETH.

Obrazek 9. 3D struktura molekuly 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu.

KROK 8

e Zkuste pouzit kazdou z moznosti otoceni, presunuti a vyberu na hornim panelu néstroji:

Q%Y X%

, a poté zobrazte molekulu kazdym ze zplsobii, které program

nabizi; moznosti jsou také zobrazeny na panelu nastroju:
4 [T T T -
| = f‘*j L
e Kliknutim na kteroukoli z moznosti se zméni zptsob zobrazeni molekuly 5-ethyl-2,2-

dimethylheptanu. Pro automatickou rotaci molekuly

e Pro automatickou plynulou zménu z jednoho do druhého rezimu zobrazeni molekul s

rotaci kliknéte na ikonu



KROK 9 Kliknutim na ikonu ur¢ete délku vazby mezi prvnim a druhym atomem uhliku =

a kliknutim na prvni a druhy atom uhliku. Objevi se nové okno, do kterého se zapiSe délka

vybrané vazby (Obréazek 10). Jakou délku vazby oc¢ekavate?

¥ Bond Length X

Initial Bond Length (C 1, C 2): 1.52T A

Maw Value: |1.527 2 A

[nstant Preview
Irevie Zancel Help

Obrazek 10. Stanoveni délky vazby mezi prvnim a druhym atomem uhliku v molekule 5-

ethyl-2,2-dimethylheptanu.

KROK 10 Kliknutim na ikonu pro 3D optimalizaci (3(*’ ) je mozné zobrazit molekuldrni
strukturu s mnohem ,,realisti¢téjSimi*“ délkami vazeb a vazebnymi uhly. Takto upravenou
strukturu lze vratit z trojrozmérného do dvojrozmérného programu ChemSketch kliknutim na
Copy to ChemSketch a vybérem Structure option (Obrazek 11) Gplné¢ dole v rozhrani.
Optimalizovand struktura molekuly 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu se nyni objevuje v
ChemSketch.

Structure
ACD 3D Object
NOMAMEQ4 53D Image

1-ChemSketch |2-Copy to ChemSk | 3-3D View 4-3D Optimization

Obrazek 11. Presunuti optimalizované 3D struktury do ChemSketch.

KROK 11 Ulozte si 2D i 3D struktury molekuly 5-ethyl-2,2-dimethylheptanu na plochu

kliknutim File, potom Save As v okn¢ 3D struktury, napiSte nazev struktury, zvolte Save to



desktop, a kliknéte na Save. Opakujte stejny postup pro 2D strukturu v ChemSketch (Obrazek
12).

Eile | Edit View Tools

Open... F3
Close Ctrl+F4
Save F2

Save As.. Shift+F2

Print Ctrl+P
Printer Setup...

Send...
File Associations...

Exit Alt+X

Obréazek 12. Ulozeni 2D nebo 3D struktury do poéitace

UKOL 2 Nakreslete 1-ethyl-4,4-dimethylcyklohexan pomoci Clean Structure (Tools @ Clean
Structure) upravte délky a thly vazeb a poté proved’te nasledujici akce:
a) vygenerovanim nazvu molekuly zkontrolujte, zda je nakreslena struktura spravna.

b) urcete molekulovy vzorec nakreslené molekuly

c) preneste tuto strukturu do 3D prohlizece

d) ulozte si 2D 1 3D struktury do svého pocitace.

Priklad 2 Nakreslete molekulu ethanu a poté ji zobrazte ve 3 rozmérech pomoci nastroje 3D
Viewer. Pokuste se otacet celou molekulou, dokud nedosahnete polohy ukazujici

antiperiplanarni konformaci ethanu. Podivejte se podéIn¢ dolt na vazbu uhlik-uhlik.

1.4. Priklady loh pro zpracovani obsahu vyuky

1. Nakreslete vSechny strukturni izomery butanu. NapiSte nazvy vSech izomert, vyberte jeden
a proved'te s nim nasledujici:

a) vygenerujte nazev

b) uréete molekulovy vzorec

¢) znazornéte strukturu s kondenzovanym strukturnim vzorcem, skeletdlnim a strukturnim

vzorcem



d) upravte strukturu molekuly pomoci Clean Structure

e) zobrazte strukturu molekuly v 3D Viewer

f) zobrazte strukturu molekuly v 3D Viewer pomoci ty¢inek a kuli¢ek
g) optimalizujte molekulu

h) urcete délku vazby mezi prvnim a druhym atomem uhliku

i) uréete vazebny thel v kruhu - mezi prvnim a druhym atomem uhliku

j) ulozte 2D 1 3D strukturu molekuly na plochu pocitace.

2.Prozkoumejte aplikace alkant a cykloalkanti v kazdodennim zivot€. Vyberte jednu molekulu
pro zobrazeni v programu ChemSketch. ZapiSte si do seSitu aplikaci zvolené molekuly v

bézném zivoté. Ulozte si optimalizovanou 2D a 3D strukturu téchto molekul do svého pocitace.

3. Nakreslete strukturu 1,1,3-trimethylcyklopentanu a poté proved’te nasledujici:
a) vygenerujte nazev

b) urcete molekulovy vzorec

¢) znazornéte strukturu s kondenzovanym strukturnim vzorcem, skeletdlnim a strukturnim
vzorcem

d) upravte strukturu molekuly pomoci Clean Structure

e) zobrazte strukturu molekuly v 3D Viewer

f) zobrazte strukturu molekuly v 3D Viewer pomoci ty¢inek a kulicek

g) optimalizujte molekulu

h) urcete délku vazby mezi prvnim a druhym atomem uhliku

i) urCete vazebny tihel v kruhu - mezi prvnim a druhym atomem uhliku

j) ulozte 2D 1 3D strukturu molekuly na plochu pocitace.

4. Nakreslete molekulu propanu a poté ji zobrazte ve 3 rozmérech pomoci nastroje 3D Viewer.
Pokuste se otaCet celou molekulou, dokud nedosahnete polohy ukazujici antiperiplandrni
konformaci propanu. Podivejte se podéIln€ dolii na kovalentni vazbu mezi prvnim a druhym

atomem uhliku.

1.5. Piiklady tloh hodnoceni studenti



1. Nakreslete vSechny strukturni izomery pentanu. Napiste nazvy vSech izomert, vyberte jeden
a proved’te s nim nasledujici:

a) vygenerujte nazev

b) urcete molekulovy vzorec

c¢) znazornéte strukturu s kondenzovanym strukturnim vzorcem, skeletdlnim a strukturnim
vzorcem

d) upravte strukturu molekuly pomoci Clean Structure

e) zobrazte strukturu molekuly v 3D Viewer

f) zobrazte strukturu molekuly v 3D Viewer pomoci ty¢inek a kulicek

g) optimalizujte molekulu

h) urcete délku vazby mezi prvnim a druhym atomem uhliku

i) uréete vazebny thel v kruhu - mezi prvnim a druhym atomem uhliku

j) uloZte 2D 1 3D strukturu molekuly na plochu pocitace.

2. Nakreslete molekulu butanu a poté ji zobrazte ve 3 rozmérech pomoci néstroje 3D Viewer.
Pokuste se otacet celou molekulou, dokud nedosahnete polohy ukazujici antiperiplanarni
konformaci butanu. Podivejte se podéIn¢ dolii na kovalentni vazbu mezi prvnim a druhym

atomem uhliku.



UCITELSKY MANUAL — ChemDM
ALKENY, ALKYNY

1.) ZPRACOVANI

Vyudovaci jednotka: Uhlovodiky

Nazev: Alkeny, alkyny

Odhadovany pocet hodin: 2

1.1. TEORETICKY UVOD
a) Alkeny

Alkeny jsou nenasycené uhlovodiky, které ve své struktuie obsahuji alespon jednu dvojnou
kovalentni vazbu mezi atomy uhliku. Alkeny obsahuji mén¢ atomti vodiku nez alkany a jsou
tedy nenasycenymi uhlovodiky. Obecny vzorec alkenu je: CnH2n. V obecném vzorci alkenu
n - predstavuje pocet atomtl uhliku. Nejjednodussim zastupcem alkenu je ethen, C2H4.

Homologni fada alkenti pokracuje propenem molekulového vzorce C3H6, dale but-1-enem
(C4HS8) atd. Alkeny se objevuji jako strukturni izomery a jako stereoizomery pocinaje but-1-
enem. Cykloalkeny jsou kruhove alkeny obecneho vzorce: CnH2n-2. Alkeny s jednodussi
strukturou jsou obecné pojmenovany jako alkany podle pravidel [IUPAC pro pojmenovani
uhlovodikil. Nazev alkenu se ziska pfidanim pfipony -en ke kofeni, kterd udava pocet atomt
uhliku v molekule. Potfadové ¢islo za kofenem nazvu alkenu oznacuje polohu dvojné vazby.
V molekulach alkent se mezi atomy uhliku mohou vyskytovat dvé nebo vice dvojnych
vazeb. Alkeny se dvéma dvojnymi vazbami se nazyvaji dieny a pti pojmenovavani takovych
slou¢enin misto koncovky -en piidavame koncovku -dien. Dvojné vazby v alkenech se
mohou jevit jako izolované (obrazek 1. a) ), konjugované (obrazek 1. b)) a kumulované
(obrazek 1. c)).

= P NN

\

Obrazek 1. a) izolovana dvojna vazba b) konjugovana dvojnéa vazba
c) kumulované dvojné vazba

b) Alkyny

Alkyny jsou nenasycené uhlovodiky a obsahuji alespoil jednu trojnou vazbu. Obecny vzorec
alkynt je CnH2n-2.



Alkyny se v pfirod¢€ vyskytuji ve velmi malém mnozstvi. Pfirodni alkyny jsou silné jedy nebo

maji fungicidni, antibakteridlni ¢i protirakovinné ucinky.

1.2. Vysledky vzdélavani

v této kapitole se studenti nauci:

® spojovat termin nenasyceni s pritomnosti dvojné vazby mezi atomy uhliku
nakreslit rizné ptiklady molekul alkent a alkyntli a prezentovat je se strukturnim,
kondenzovanym strukturnim vzorcem a kosternim vzorcem

e pro vygenerovani nazvu diive nakreslenych molekul alkenti a alkynt v programu

ChemSketch
e urcit molekularni vzorec diive nakreslenych molekul alkenti a alkyni v programu
ChemSketch

e zlepsit zobrazeni struktury molekul (aprava délky vazby a tthlii mezi vazbami)
pomoci moznosti "Cisté struktura"
nakreslit strukturni izomery alkenu a alkynu
ukazat struktury alkenu a alkynu ve tfech rozmérech
k rotaci molekul alkenti a alkynti ve dvou a tfech rozmérech
zménit zpusob zobrazovani struktur alkenovych a alkynovych molekul ve tfech
rozmérech
k pohybu molekul alkent a alkynti ve 3D a 2D
k ur€eni délek vazeb a vazebnych uhli v molekulach alkenti a alkynti
optimalizovat struktury molekul alkent a alkynti
ulozit do pocitace dvourozmérnou a trojrozmérnou strukturu pozadované molekuly
alkenu a alkynu
e nakreslit strukturni vzorce cykloalkent

1.3. Instrukce pro pouzivani programu ChemSketch

Priklad 1
Nakreslete molekulu ethenu, poté upravte strukturu podle pokynil, vygenerujte jeji nazev v

programu a urcete molekulovy vzorec této molekuly, zobrazte ji strukturnim a
kondenzovanym strukturnim vzorcem, zobrazte strukturu molekuly ve tfech rozmérech
riznymi zpusoby, urcite délky vybranych vazeb a konkrétni uhly vazby, optimalizujte
molekulu, otacet a posouvejte ji ve dvou a tfech rozmeérech, ulozit 2D a 3D strukturu do
pocitace. Nakreslete cykloalken a vygenerujte nazev pro tuto molekulu, urcete molekularni
vzorec, preneste do tfi rozmérd, ulozte 2D i 3D strukturu molekuly. Poté nakreslete molekulu
but-2-in a opakujte vSechny kroky podle pokynt.

KROK 1
Vyberte moznost kresleni DrawNormal. Kliknéte na prazdnou oblast v rozhrani. Objevi se

struktura molekuly metanu (CH4). Kliknutim na tento atom uhliku se vytvoii jednoducha
vazba uhlik-uhlik. Nakreslete ethanovou strukturu a pak ukazte na jednoduchou vazbu mezi
prvnimi dvéma atomy uhliku z uhlovodikového fetézce (uvidite obdélnik kolem vazby



znazornéné na obrazku 1.a) a poté na ni kliknéte, aby vznikla dvojnéa vazba (obrazek 1 b) a

C)).

H,C—CH>
ethene

H3C’ECH3 Hz@

Obrazek 1. a) obdélnik okolo vazby b) dvojna vazba v ethenu

KROK 2
Pojmenovani struktury alkenu: Kliknéte na nabidku Néstroje, vyberte moznost Generovat a

poté kliknéte na Néazev struktury. Uvedeny postup je zndzornén na obrazku 2a a na obrazku

2b je zndzornéna struktura molekuly ethenu, pod kterou je napsan jeji nazev.

File Edit Pages | Tools | Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help

Structure | Draw Structure Properties Alt+Shift+S @, A [Page Wid - m’o

e @ & L[| E Clean Structure Rl A3 0, X FIr
mm |0 Check Tautomeric Forms Ctrl+Shift+T 50 60 70
g 3D Structure Optimization Cirl+Shift+3 [ I I IS AR ISR AR

MassSpec Scissors

Show Aromaticity Ctrl+Shift+A
Hide Aromaticity Ctrl+Shift+H

Expand Shorthand Formulae  Ctrl+5Shift+F

1 Add Explicit Hydrogens Ctrl+Shift+Y
20 Remove Explicit Hydrogens  Ctrl+Shift+R
_f Bring Bond(s) to Front Ctrl+F
Send Bond(s) to Back Ctrl+K

ET: Auto Renumbering Ctrl+Shift+N
3 Clear Numbering Ctrl+Shift+L

Show/Hide Atom Numbers

P mQum@Fmozmalf »
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40] | Generate I| Name for Structure  Ctrl+Shift+l I

J Search for Structure... Ctrl+Shift+C Sitaren DA P

Stereo Descriptors Options...
Calculate > | SMILES Notation

a
Obrazek 2. a) Postup pro generovani nazvu molekuly nakreslené v programu
ChemSketch, b) struktura a odpovidajici nazev diive nakreslené molekuly ethenu.

KROK 3
Pomoci nabidky Nastroje vyberte moznost Calculate a poté kliknéte na Molecular structure
(obrazek 3a). Poté se otevie okno s molekularnim vzorcem (obrazek 3b). Chcete-li zobrazit

molekularni vzorec s alkenovou strukturou na pracovnim listu, kliknéte na Copy To Editor
(Obréazek 3c).



Eile Edit Pages

Iools|TemplaTes Options  Documents Add-Ons ACD/Labs Help

a® & O [

mmU

=gngw-=gzzmczmﬂgw

Structure Properties Alt+5Shift+S [OWIS] Pal b Calculation Results
Clean Structure | A Ee L, IS
Check Tautomeric Forms Ctrl+Shift+T ] 60 70 Molecular Formula:
3D Structure Optimization Ctrl+Shift+3 Lo b e
MassSpec Scissors
Show Aromaticity Ctrl+Shift+A
Hide Aromaticity Ctrl+Shift+H
Expand Shorthand Formulae  CrlsShiftsF |
Add Explicit Hydrogens Ctrl+Shift+Y
Remove Explicit Hydrogens  Ctrl+Shift+R
Bring Bond(s) to Front Ctrl+F
Send Bond(s) to Back Ctrl+K
Auto Renumbering Ctrl+Shift+N
Clear Numbering Ctrl+Shift+L
Show/Hide Atom Numbers
Generate 3 | Molecular Formula I
Formula Weight
Search for Structure... Ctrl+Shift+C

Calculate 1

a)

Composition
Molar Refractivity

H,C—CH>
ethene

CoHa

Copy To Editor Cancel

b)

Molecular Formula: C,H,

c)

Obrazek 3.a) Posloupnost akci pro zobrazeni molekularniho vzorce ethenu, b) Okno s
molekularnim vzorcem molekuly ethenu, ¢) Molekularni vzorec na pracovnim listu

KROK 4

Pomoci moZnosti Tools a kliknutim na Clean Structure upravte délky vazby a thly vazby

(obrazek 4)

File Edit Pages

IoolslTempIates Options Documents Add-Ons

’ Structure ‘ Draw Structure Properties

R SirY

Alt+Shift+S [ ¢

}@ & D\ —] Clean Structure

ol 7 ¢

0 Check Tautomeric Forms
st 3p Structure Optimization
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MassSpec Scissors

Ctrl+Shift+T 50
Ctrl+Shift+3

Obrazek 4. Uprava délek a Ghld spojti v programu ChemSketch

Help



KROK 5

UkaZzte strukturu molekuly ethenu pomoci kosterniho vzorce. Pro uspé€s$né provedeni je nutné

vybrat celou strukturu molekuly kliknutim na v levém hornim rohu rozhrani a nasledné

upravit zptisob vybeéru molekuly kliknutim na, kterym tato ikona ukazuje: . Pi drzeni kliknuti

pretadhnéte a vyberte celou molekulu.

Kliknutim na moznost Nastroje a poté na Vlastnosti struktury se otevie okno se vSemi

pozadovanymi moznostmi. Obrazek 5a ukazuje postup otevieni

a Obrazek 5b ukazuje moznosti, které potiebujete upravit (v sekci Zobrazit uhliky odkliknéte

Terminal a poté pouzijte). Obrazek Sc ukazuje vyslednou strukturu molekuly ethenu
reprezentovanou kosternim vzorcem.

File Edit Pages

Tools | Templates Options Documents Ad

Structure | Draw |v Structure Properties Alt+Shift+S I
EI@ o - Clean Structure F9
mm 0 | Check Tautomeric Forms Ctrl+Shift+T
A ST 3D Structure Optimization Ctrl+Shift+3

1 MassSpec Scissors
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Current Style
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Markush Biosequence Coloration
Common Atom Bond

Show Carbons
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Size Calculation

Atom Symbol Size
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Apply Set D
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Obréazek 5. a) Postup otevieni okna pro tipravu zptsobu zobrazeni molekularni struktury, b)

okno se vS§emi moznostmi zobrazeni molekularni struktury s vybranymi moZnostmi zobrazeni

molekuldrni struktury se skeletovym vzorcem, c) struktura molekula ethenu zndzornéna

kosternim vzorcem.

KROK 6




Pomoci moZznosti Tools vyberte moznost Add Explicit Hydrogens pro zobrazeni atomt
vodiku na skeletovém vzorci ethenu (obrazek 6a) . Miizete to také ukézat na strukturnim
vzorci ethenu Obrazek 6b.
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Obrézek 6. a) Pokyny pro zobrazeni vSech vazeb uhlik-vodik, b) Strukturni vzorec molekuly
ethenu

KROK 7
Zobrazte vysledny strukturni vzorec ethenu ve tiech rozmeérech tak, Ze jej nejprve vyberete a w

poté kliknete na moznost na panelu nastroji. Otevie se nové okno (3D Viewer) s 3D
pohledem na molekulu (obrézek 7). Umisténim ikony mysi na kazdy jednotlivy atom se

objevi jeho ¢iselné oznaceni podle nomenklatury IUPAC a jeho soufadnice.



i§ ACD/SID Viewer (Freeware) - [noname01.53d]
File Edit View Tools Options ACD/Labs Help
=5 = el R (P2 P P | S O (e e sy el s | AP O (o A TR 2R & W KT -

MNOMNAMED1.S3D C2Ha
1-ChemSketch 2-Copy to ChemSk |3-3D View 4-3D Optimization

Obrazek 7. 3D struktura molekuly ethenu.

KROK 8
Zkuste pouzit kazdou z mozZnosti otoceni, pfesunuti a vybéru na hornim panelu nastroju

: R AU 9 , a poté zobrazte molekulu kazdym ze zpiisobi, které program nabizi, a

moznosti jsou také zobrazeny na panelu nastroji:

[ 3L o s e

Kliknutim na kteroukoli z mozZnosti se zméni zptisob zobrazeni molekuly ethenu. Pro

automatickou rotaci molekuly kliknéte na ikonu

g .

Pro automatickou plynulou zménu z jednoho do druhého rezimu zobrazeni molekul s rotaci
kliknéte na ikonu
%



KROK 9
Chcete-li vypocitat nebo zménit vzdalenost mezi dvéma atomy, proved'te nasledujici kroky:

Ptepnéte do rezimu zobrazeni Kulicky a tyéinky(na hornim panelu nastroja kliknéte na
Kulicky a ty€inky) pro lepsi zobrazeni atomil.

Na hornim panelu nastroju kliknéte na Délka vazby (Obrazek 8).

File Edit View Tools Options ACD/Labs Help
&£ QU » o X[ s SN [AR 2 8

Kdy?z jste vybrali moznost Bond length, pak ve 3D zobrazeni vyberte dva atomy, mezi
kterymi chcete urcit délku vazby.

Kdyz jste vybrali dva atomy, mezi kterymi chcete urcit délku vazby, otevie se nové okno s

vypocitanou hodnotou délky vazby (obrazek 9).

55; Bond Length

Initial Bond Length (H 3, C 1): 1144 A

Y

Mew Value: | 1.144 = A

Instant Preview




Obréazek 9. Stanoveni délky vazby mezi prvnim atomem uhliku a vodikem v molekule
ethenu.

KROK 10

Chcete-li ur¢it uhel vazby, vyberte moznost Uhel vazby na panelu nastrojii (obrazek 10).
Poté, abychom mohli ur¢it vazebny tthel mezi dvéma atomy uhliku, musime nejprve kliknout
na atom vodiku a poté na oba atomy uhliku. Poté se otevie nové dialogové okno se

zobrazenou hodnotou (obrazek 11).
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Obrazek 10. Moznost Bond Angle na panelu nastroji

% Bond Angle

Initial Bond Angle (H 3, C 1, C 2): 120.000 Deq
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Obrazek 11. Urcete vazebny uhel mezi prvnim a druhym atomem uhliku a 3. atomem vodiku

Structure
ACD 3D Object
NONAMEO1S3D | Image |

1-ChemSketch | 2-Copy to ChemSk | 3-3D View
Obrazek 12. Pfesunuti optimalizované 3D struktury do ChemSketch.

KROK 11

Kliknutim na ikonu pro 3D optimalizaci () je mozné znazornit molekularni strukturu s

vratit ze tfi rozmért do dvou rozméra programu ChemSketch kliknutim na moznost Copy to
ChemSketch a vybérem moznosti Structure (Obrazek 12) uplné dole v rozhrani.
Optimalizovana struktura molekuly ethenu se nyni objevuje v ChemSketch.

KROK 12
Ulozte 2D 1 3D struktury molekuly ethenu na plochu kliknutim na Soubor, poté na Ulozit
jako v okné 3D struktury, zadanim nazvu struktury, vybérem moznosti uloZit na plochu a
kliknutim na Ulozit. Opakujte stejny postup pro 2D strukturu v ChemSketch (obrazek 13).

File | Edit View Tools

Open... F3
Close Ctrl+F4
Save F2

Save As... Shift+F2

Print Ctrl+P
Printer Setup...

Send...
File Associations..

Exit Alt+X

Obrazek 13. Ulozeni 2D nebo 3D struktury do pocitace

KROK 13
Nakreslete molekulu 1-methylcyklopent-1-enu podle diive nau¢enych kroki (obrazek 14).

Poté pouzijte diive naucené kroky od 2 do 12 na tomto ptikladu.



CH,

1-methylcyclopent-1-ene

Obrazek 14. Structurni znazornéni molekuly 1-methylcyclopent-1-enu

Nakreslete molekulu but-2-inu: Vyberte moznost kresleni DrawNormal. Kliknéte na
prazdnou oblast v rozhrani. Objevi se struktura molekuly metanu (CH4). Kliknutim na tento
atom uhliku se vytvofi jednoducha vazba uhlik-uhlik. Podrzenim klavesy ctrl a kliknutim na
kazdy nasledujici atom uhliku je mozné nakreslit uhlovodikovy fetézec prednich atomt

uhliku zobrazeny na obréazku 15.

H301
CH

3

Obréazek 15. Molekula butanu

KROK 14b
Na dtive nakreslené struktufe namiite ukazatel mezi druhy a tfeti atom uhliku na jednoduché

vazbé¢ a dvojitym kliknutim vytvoite trojnou vazbu (uvidite obdélnik kolem vazby
znazornény na obrazku 16.a) a poté na n¢j kliknéte vytvoite trojnou vazbu (obrazek 16.b). a

pouzijte diive naucené kroky z krokii 2 az 12.

3

H3C—\;CH3 H3c—\\\_CH

a) b)

Obrazek 16. a) obdélnik kolem vazby, b) molekula But-2-inu



1.4. Priklady loh pro zpracovani obsahu vyuky

1. Prozkoumejte na internetu, jak vypada molekula pfirodniho kaucuku a zobrazte molekulu v
programu ChemSketch. Kdyz zndzornite molekulu pfirodniho kaucuku, prozkoumejte, jak
molekula vypadd ve 3D podobg, a aplikujte nauc¢ené funkce v ChemSketch.

1. Nakreslete molekulu 4-methylpent-2-enu a proved’te s ni nasledujici:

a) vygenerujte nazev

b) urcete molekulovy vzorec

¢) zndzornéte strukturu se zhusténym strukturnim vzorcem, kosternim a strukturnim vzorcem
d) upravte strukturu molekuly pomoci volby Clean Structure

e) zobrazte strukturu molekuly v 3D prohlizeci

f) zobrazte strukturu molekuly v 3D prohlize¢i pomoci ty¢inek a kulicek

g) optimalizovat molekulu

h) urcete délku vazby mezi prvnim a druhym atomem uhliku

i) uréete vazebny uhel v kruhu - mezi prvnim a druhym atomem uhliku

j) ulozit 2D 1 3D strukturu molekuly na plochu pocitace.

k) oteviete 2D strukturu molekuly a vytvofte z ni cyklickou strukturu a vygenerujte jeji nazev
a molekulovy vzorec

2. Prozkoumejte aplikace alkent a alkyni v kazdodennim Zivoté. Vyberte jednu molekulu pro
zobrazeni v programu ChemSketch. Zapiste si do seSitu aplikaci zvolené molekuly v bézném
Zivote.

Ulozte si optimalizovanou 2D a 3D strukturu téchto molekul do svého pocitace.

1.5. Piiklady tloh hodnoceni studentii

1. Nakreslete molekulu 2-methylpent-1-en-3-ynu a proved’te s ni nasledujici:

a) vygenerujte nazev



b) urcete molekulovy vzorec

¢) zndzornéte strukturu se zhusténym strukturnim vzorcem, kosternim a strukturnim vzorcem
d) upravte strukturu molekuly pomoci volby Clean Structure

e) zobrazte strukturu molekuly v 3D prohlizeci

f) zobrazte strukturu molekuly v 3D prohliZzeci pomoci ty¢inek a kuli¢ek

g) optimalizovat molekulu

h) urcete délku vazby mezi prvnim a druhym atomem uhliku

i) uréete vazebny thel v kruhu - mezi prvnim a druhym atomem uhliku

j) ulozit 2D 1 3D strukturu molekuly na plochu pocitace.

k) oteviete 2D strukturu molekuly a vytvoite z ni cyklickou strukturu a vygenerujte jeji nazev

a molekulovy vzorec



UCITELSKY MANUAL — ChemDM
ARENY

1) Zpracovani

Vyucéovaci jednotka: Uhlovodiky

Nazev: Areny

Odhadovany pocet hodin: 2

4.1. Teoreticky avod

Areny jsou nenasycené aromatické uhlovodiky, derivaty benzenu s jednim nebo vice
alifatickymi radikély. Areny lze v pfirod€ nalézt v cerném uhli a ropnych derivatech, ale Ize je
ziskat 1 elektrofilni substituci jednoho nebo vice atomi vodiku z benzenového jadra. Kdyz je
jedna z poloh benzenového kruhu nahrazena jinym atomem nebo atomovou skupinou,
slou¢enina je monosubstituovany benzen. Je-li substituentem alkyl, alkenyl nebo alkynylovy
zbytek, pak touto skupinou sloucenin jsou areny. Mohou byt monosubstituované,
disubstituované, trisubstituované a polysubstituované obecnym vzorcem Ar-R nebo C6H5-R,
jehoz nomenklatura je vytvorena piidanim nazvu radikal pied slovem benzen.

Kdyz jsou dvé polohy kruhu nahrazeny radikdly, sloucenina je disubstituovany benzen. Pro
popis relativnich pozic existuje specidlni nomenklatura. Pti pouziti toluenu jako ptikladu je
ortho orientaci poloha 1,2; meta je 1,3 a hodnota 1,4 je para pozice, kde je tieba poznamenat,
ze kazda muze byt dvé ortho a meta pozice, ale pouze jedna para pozice.

Piiklad: C6H5-CH3 methylbenzen (toluen) (obrazek 4) a C6H5-CH2-CH3 ethylbenzen.
(Obréazek 5)

Protoze atomy vodiku v molekule benzenu jsou ekvivalentni, jsou mozZné tfi izomerni
substituované derivaty benzenu: monosubstituované a disubstituované areny.

Piiklad: 1,2-dimethylbenzen nebo trivialni ndzev o-xylen; 1,3-dimethylbenzen (m-xylen) a 1,4-
dimethylbenzen (p-xylen) a C6H5-(CH3)3 1,2,3-trimethylbenzen (vicinalni izomer); 1,2,4-
trimethylbenzen (asymetricky izomer) a 1,2,4-trimethylbenzen (symetricky izomer) (obrazek
7)

Podle typu radikalu rozliSujeme alkylbenzeny, alkenylbenzeny a alkynylbenzeny.

Areny se ziskéavaji alkylacni reakci Friedel Kraftz syntézou.

4.2. Vzdélavaci vystupy

V této kapitole se studenti naudi:



e kreslit vzorce arenil
e dat do souvislosti koncept nenasycenych a delokalizovanych elektronti
(rezonanénich struktur) v arenech
® spojit termin nenasyceny s pritomnosti dvojné vazby mezi atomy uhliku
e nakreslit homologni fadu molekul arenu
e nakreslit strukturni a izomerni vzorce arent
® pro zobrazeni molekuly areny ve 3D zobrazeni
e urcit ndzvy arenli
e urcit molekulérni vzorec rtiznych typi arent

4.3. Navod k pouziti softwaru ChemSketch
Ukol 1
Chcete-l1i nakreslit molekulu benzenu jako zaklad aromatickych arénovych sloucenin,
prvnim krokem je oteviit program ChemSketch a poté je vychozim nastrojem pro
spusténi programu nastroj Draw Normal ( ). Pomoci tohoto nastroje mizete snadno
kreslit rovné nebo rozvétvené uhlovodikové fetézce. Nakreslete molekulu benzenu, ale
nejprve se ujistéte, Ze je na panelu nastroji Struktura povolen néstroj Draw Normal a
7e je na panelu néstroji Atoms vybrano tlacitko Carbon () (obrazek 1). Pak k tomu
musite nejprve kliknout levym tlac¢itkem mysi na atom uhliku.
Piiklad 1:
Nakreslete molekulu benzenu (Obréazek 1.) ;(Obrazek 2. a,b);(Obrazek 3.); (Obrazek
4.); methylbenzen (toluen); a (obrazek 5.) ethylbenzen;
Priklad 2:
Kreslit monosubstituovany methylbenzen (toluen); vinylbenzen (styren) a
isopropylbenzen (kumen); disubstituovany dimethylbenzen (xylen) a trisubstituované
derivaty benzenu (obrazek 6.) pak reprezentuji strukturu podle navodu, z programu
ChemSketch, vygeneruji jejich nomenklaturu, uréete molekulové vzorce téchto
molekul, zndzornéte je pomlckami, strukturni a kondenzované strukturni vzorce.
Ukazte strukturu molekul ve tfech rozmérech rliznymi zplisoby, urete délky vybranych
vazeb a specifické Uhly vazeb, optimalizujte molekuly, rotujte a pohybujte se ve dvou
a ttech rozmérech a vygenerujte nazev pro tuto molekulu, uréete molekuldrni vzorec,
rolujte ve tfech rozméry, zachovavaji 2D 1 3D struktury molekul.
Kresleni riznych typt arend:

1. Priklad 1



Nakreslete molekulu benzenu pomoci nastroji cyklizace alkanu na cykloalkan z

odpovidajici struktury programu ChemSketch a poté pomoci nastroje Nakreslit

normalu (:).

KROK 1. Prvnim krokem k nakresleni molekuly benzenu je klepnuti na nastroj
cl

Nakreslit normalu na ndstrojové listée Struktura a vybér tlacitka Uhlik na
nastrojové listé Atomy (obréazek 1). Poté nakreslete vzorce arény .

KROK 2. Chcete-li zadit kreslit vzorec, musite kliknout levym tlacitkem myS$i na
pocitacovou mys na prazdné misto na plose a objevi se molekularni vzorec metanu CHa.
(Obréazek 1).

KROK 3. Zvyraznéte vzorec CHs4 mysi a kdyz uvidite obdélnik kolem vzorce metanu,
kliknéte na néj a ptidejte methylovou skupinu tvotici ethan H3C-CHs.

s ACD/sChemSketch (Freeware) - [noname01.sk2]
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Obrazek 1.

KROK 4. Levym kliknutim mysi stisknéte CH4 a tahnéte doprava v kruhu Sesti kliknutimi pod
uréitym thlem, béhem kterych se objevi dal$i ¢leny sekvence, kterd uzavird SestiClenny
prstenec, Pro uspésné provedeni je nutné vybrat celou strukturu molekuly kliknutim na v levém
hornim rohu rozhrani a nasledné upravit zpusob vybéru molekuly kliknutim na, kterym tato
ikona ukazuje: . Podrzte tladitko, pretdhnéte a vyberte celou molekulu, stisknéte tlacitko
vydcistit strukturu (obrazek 2a), abyste ziskali pravé thly ve struktufe cyklohexanu a nakreslili

z cyklohexanu spravny Sestiuhelnik (obrazek 2b)
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Obrazek 2. a) Nastroj Clean Structure, b) Struktura molekuly cyklohexanu

KROK 5

C

Chcete-li ptidat dvojné vazby do benzenového jadra, tla¢itko uhliku ( ) na panelu nastroji

#
a( *) by mél byt zapnuty, poté kliknéte levym tlacitkem mysi na jednoduché vazby mezi
atomy CC, kde se kolem vazby CC objevi obdélnik a poté kliknutim na n¢j je oznacena dvojna
vazba . (Obrazek 3)
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Obrazek 3. Skeletalnivzorec benzenu.CsHe

KROK 6

Kliknutim levym tlacitkem mysi na kterykoli roh benzenového Sestithelniku se zobrazi atom
CH, ze kterého (obrazek 4) se pietazenim mimo jadro benzenu ptida radikal —CHs
(methylova skupina — alkylova skupina) nebo stisknutim levého tlacitka mysSi a pietazenim

radikaly s vyS$§im poctem atomi uhliku.
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Obrazek 4. Struktura methylbenzenu (toluenu)
KROK 7
Postup ptidavani dvojnych, trojnych vazeb v radikalu (postrannim fetézci) je stejny jako pfi
oznacovani dvojnych vazeb v cyklickém kruhu, kterym je oznacen zastupce arent. (Obréazek
5) - ethylbenzen. Korespondence ostatnich radikalti v substituovanych arenovych derivatech je
provadéna tabulkou radikalii, kterda obsahuje nejcastéji potebné radikaly pro rychlé kresleni

struktury, kterd je umisténa na referencéni nastrojové list¢ umisténé svisle na pravé strané



pracovni plochy. Pomoci sady nastrojt Naboje/radikaly z panelu nastrojit Atom muzete radikal

zménit nebo nakreslit.
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Obrazek 5. Konstrukce ethylbenzenu
Priklad 2

KROK 1 Kresleni derivaci disubstituovaného, trisubstituovaného benzenu se provadi stejnym

zpusobem jako monosubstituované derivaty benzenu znazornéné na obrazcich 6 a 7 a postup

v uloze 1, ptiklad 1 a kroky 1, 2, 3,4, 5,6, 7.

https://Ih3.googleusercontent.com/9P8ERjPRVIAJcD1SxnhWHUWfpobROkppDunR806gUg
45KZ1WR24bIPiJnxishM6-

CGyc54gbcpkSVImxJ4Zk5IBDehplv98X1V6zgu2kUQNtnxV6s3FpTX_2rtRIDrNBTCvQK7



rON7JHGB1ofB-y(To draw the benzene molecule as the basis of aromatic arene compounds,

the first step is to open the ChemSketch program, and then the Draw Normal tool (:) is the
default tool to start the program.With this tool, you can easily draw straight or branched

hydrocarbon chains.Draw the benzene molecule, but first make sure that the Draw Normal tool

is enabled on the Structure toolbar and that the Carbon button (LS :) is selected on the Atoms
toolbar (Figure 1)
1. Chcete-li to provést, musite nejprve kliknout levym tla¢itkem mysi na atom uhliku...

Nakreslete strukturu molekuly methylbenzenu (toluenu); ethylbenzenu; isopropylbenzenu
(kumenu) a vinylbenzenu (styrenu) (obrazek 6) a struktury izomera dimethylbenzenu

(xylenu) a trimethylbenzenu (obrazek 7).
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Obrézek 6. Struktury molekul methylbenzenu (toluenu), ethylbenzenu, isopropylbenzenu
(kumenu) a vinylbenzenu (styrenu)
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Obrazek 7 . Struktury izomerd dimethylbenzenu (xylenu) a trimethylbenzenu

Kresleni derivati polysubstituovanych arenti se fidi stejnym postupem jako kresleni

monosubstituovanych a disubstituovanych arenti)



KROK 2

Nazvoslovi sloucenin odvozenych od benzenu muze byt matouci, protoze aromaticka
slou¢enina mize mit vice moznych nazvl (napiiklad bézné a systematické nazvy), které
souviseji s jejich strukturou, to znamena provést tento postup pro nazvoslovi arény, kliknéte
na nabidku Tools, vyberte moznost Generate a poté kliknéte na strukturu nazvu. Uvedeny
postup je znazornén v (obrazek 8) a poté (obrazek 9a) methylbenzen (toluen); ethylbenzen;
isopropylbenzen (kumen); vinylbenzen (styren); (Obrazek 9b) (1,2)-dimethylbenzen
trivialni xylen; 1,3-dimethylbenzen a 1,4-dimethylbenzen a (obrézek 9c) struktura 1,2,3-

trimethylbenzenu; 1,2,4-trimethylbenzenu a 1,3,5-trimethylbenzenu.
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Obréazek 8. Generovani nazvu slou¢eniny v programu ChemSketch

Vzhledem k tomu, ze existuje nékolik typl izomert disubstituovanych a trisubstituovanych

derivati benzenu, méli byste pfed provedenim postupu nomenklatury molekul oznacit

O,

nazvoslovi molekul z obrazku 8. M¢li byste ziskat nazvy v§ech nakreslenych slou¢enin, jak je

ptislusnou molekulu moznosti ( ) a poté ziskat pfistup k dfive uvedenym moznostem

zn4zornéno na obrazku 9a, b ac.
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Obréazek 9. a) Nazvoslovi nékterych molekul monosubstituovanych arenovych derivati, b)

Nazvoslovi nékterych molekul derivati neizolovanych arenti, ¢) Nazvoslovi nékterych

molekul trisubstituovanych arenovych derivata

KROK 3 Pomoci nabidky Toolsvyberte moznost Calculatea poté kliknéte na Molecular
formula. Obrazek 10 a Poté se otevie okno s molekularnim vzorcem. Chcete-li zobrazit
molekularni vzorec se strukturou arén s ¢islovanim atomu uhliku, kliknéte na Tools a moznost

Show/Hide atomnumbers nebo automatické pie¢islovani Obrazek 10 b.
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Obrazek 10. a,b. Cislovani atomt uhliku v nakreslenych molekulach

KROK 4 Vypocitejte molekularni vzorce nakreslenych molekul arény

Kliknéte na nabidku Nastroje, vyberte moznost Calcuiilate a poté kliknéte na Molecular
formula. Uvedeny postup je znazornén na obrazku 11a a obrazek 11b ukazuje molekularni
vzorec dimethylbenzenu, ktery se zobrazi v novém okné po provedeni sekvence popsanych
moznosti. Chcete-li zobrazit molekularni vzorec na listu, ktery obsahuje strukturu a ndzev

nakreslené molekuly, kliknéte na Copy to editor.
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Obréazek 11. Sled akci pro zobrazeni molekularniho vzorce dimethylbenzenu
b) Okno s molekulédrnim vzorcem molekuly dimethylbenzenu




KROK 5 Nakresleni strukturniho a kosterniho vzorce s ptidavkem atomti vodiku

Chcete-li zobrazit strukturu molekuly methylbenzenu (toluenu) s jejim strukturnim vzorcem,
kliknéte na Tools a poté na moznost Add explicit hydrogens. Poté pouZijte moznost Clean
structure k Upravé zobrazené struktury, ktera zobrazuje postup pro zobrazeni vSech vazeb
uhlik-vodik Obréazek 12 a

Pomoci moznosti Tools vyberte moznost Add explicit hydrogens pro zobrazeni atomti vodiku

ve skeletovém vzorci ethenylbenzen (vinylbenzen) — styren Obrézek 12 b
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ethenylbenzene

a)

Obrazek 12. a,b. Pokyny pro zobrazeni v§ech vazeb uhlik-vodik skeletovy vzorec
ethenylbenzen(vinylbenzen)-styrenu a) a strukturni vzorec methylbenzen (toluen) b) se vSemi
vazbami uhlik-vodik

b)

KROK 6

Kresleni racionalniho vzorce 1,3-dimethyl-5-isopropylbenzenu Obréazek 13

Kliknutim na moznost Tools a poté na Structure properties se otevie okno se vSemi
pozadovanymi moznostmi. Obrazek vlevo ukazuje postup otevieni okna a obrazek vpravo

ukazuje moznosti, které je tieba upravit (v cdsti Show carbons kliknéte na vSe a poté na pouzit)
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Obrazek 13. Racionalni vzorec 1,3-dimethyl-5-isopropylbenzenu

KROK 7

Vysledny strukturni vzorec pro methylbenzen a 1,2,3-trimethylbenzen zobrazite ve tfech
rozmérech tak, Ze jej nejprve vyberete a poté kliknete na moznost % ha panelu néstroju.
Otevie se nové okno (3D viewer) s 3D pohledem na molekulu Obrazek 14. Umisténim ikony

mys$i na kazdy jednotlivy atom se zobrazi jeho ¢iselné oznaceni podle nomenklatury [UPAC a

jeho soufadnice.
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Obrazek 14. 3D struktura methylbenzenu a molekuly 1,2,3 trimethylbenzenu
KROK 8 Kliknutim na Tools u libovolné moznosti se molekuly zobrazi v nékolika raznych

tvarech. Zkuste pouzit kazdou z moznosti otoceni, pfesunuti a vybéru na hornim

R U N9

panelu nastroju: , a poté zobrazte molekulu kazdym ze zptisobd, které

program  nabizi, a moznosti jsou také zobrazeny na panelu  nastroji:

%% Chcete-1i molekulu automaticky otogit, kliknéte na ikonu.

& Obrazek 15 a,b.

a)

Obréazek 15. a,b. Rotace molekul molekuly 1,3,5 trimethylbenzenu

b)

4.4. Priklady uloh pro zpracovani obsahu vyuky
1. Nakreslete vSechny strukturni izomery tii methylbenzenu. NapiSte nadzvy vSech izomerda,

poté vyberte jeden a proved’te s nim nasledujici:

1. Nakreslete vzorec molekuly trimethylbenzenu
2. vygenerujte jeji nazev v programu a urcete molekuldrni vzorec této molekuly
3. Ukazte to pomoci skeletalniho vzorce, strukturniho a kondenzovaného strukturniho

vzorce



ukazujici strukturu molekuly ve tfech rozmérech riiznymi zplisoby
Urcete délky vybranych spojnic a konkrétni tthly spojnic
Optimalizace molekuly

otacet a posouvat jej ve dvou a tiech rozmérech

© N o g &

po nakresleni pomoci nastroji ChemSketch dané molekuly z arén dle vaseho vybéru
ulozte 2D a 3D strukturu do pocitace

9. urcit molekularni vzorec, pfepnout na tii rozmeéry, ulozit 2D 1 3D strukturu molekuly.

2. V § 2 Prozkoumejte vyuZiti arén v kazdodennim Zivoté. Vyberte jednu molekulu, kterou
chcete zobrazit v programu ChemSketch. Zapiste si do seSitu aplikaci vybrané molekuly v

kazdodennim zivoté. UloZte optimalizovanou 2D a 3D strukturu téchto molekul do pocitace.

4.5. Priklady studentskych evaluacnich uloh

1. Nakreslete vSechny strukturni izomery xylenu. NapisSte nazvy vSech izomert, poté vyberte
jeden a proved’te s nim nasledujici:

a) vygenerovat nazev

b) urc¢it molekularni vzorec

¢) zobrazit strukturu pomoci zhusténého strukturniho vzorce, pomléek a strukturniho vzorce
d) upravte strukturu molekuly pomoci volby Clean structure

e) zobrazeni struktury molekuly v 3D viewer

f) zobrazit strukturu molekuly ve 3D viewer pomoci ty¢inek a micka

g) optimalizovat molekulu

h) ulozit 2D i 3D strukturu molekuly do stolniho pocitace.

1) oteviit 2D strukturu molekuly a vytvofit z ni cyklickou strukturu a vygenerovat jeji nazev a

molekularni vzorec



UCITELSKY MANUAL — ChemDM
LEWISOVY STRUKTURNI VZORCE

1) ZPRACOVANI

Vyucdovaci jednotka: Lewisovy strukturni vzorce

Nazev: Lewisovy strukturni vzorce

Odhadovany pocet hodin: 2

1.1. Teoreticky tvod

Lewisovy strukturni vzorce predstavuji zptsob, jakym jsou atomy vazany v molekule nebo
iontu, ve kterych jsou valen¢ni elektrony reprezentovany teckami ptedstavujicimi vazebné
nebo nevazebné elektronové péry.

Pti kresleni Lewisovych strukturnich vzorcii se pouzivaji urcita pravidla, vysvétlena nize:

1. Je nutné urcit celkovy pocet valencnich elektroni v molekule nebo iontu.

¥ 66

2. Atomy by mély byt usporadany v ,kostie* molekuly:

- atomy vodiku jsou vzdy periferni nebo koncové atomy, protoZze mohou byt vazany pouze
jednou kovalentni vazbou

- centralni atom zbytku je ten s nejniz$im koeficientem elektronegativity

3. Zbyvajici atomy by mély byt spojeny jednoduchou kovalentni vazbou s centralnim atomem.
Pro toto spojeni bylo pouzito urcitého poctu elektrond, které je tfeba odecist od celkového
poctu valen¢nich elektronti. Zbyvajici valen¢ni elektrony je tieba distribuovat jako nevazebné
elektronové pary do oktetil s vice elektronegativnimi atomy.

4. Je nutné zkontrolovat, zda vSechny atomy dosahly pfislusné konfigurace vzacnych plynt
(dublet, oktet). Pokud centralni atom nedosahl oktetu, pak je nutné vytvoftit vicendsobné vazby
pomoci nevazebnych part z perifernich/perifernich atomi, dokud neni dosazeno oktetu.

5. Je nutné zkontrolovat, zda pocet vazebnych parti odpovidd mocenstvi centrdlniho atomu.

Teorie odpuzovani elektronovych part ve valencnim obalu (VSEPR) je model pouzivany v
chemii k predpovidani geometrie jednotlivych molekul z poctu elektronovych part
obklopujicich jejich centrdlni atomy. Teorie VSEPR se pouziva k predikci uspotadani
elektronovych part kolem centralnich atomd v molekulach, zejména jednoduchych a
symetrickych molekul. Centrélni atom je v této teorii definovan jako atom, ktery je vazan ke
dvéma nebo vice dal$im atomim, zatimco koncovy atom je vazan pouze k jednomu dalSimu
atomu.



1.2. Vystupy vzdélavani

Zobrazte atomy, molekuly nebo ionty s Lewisovymi symboly

Popiste prostorové uspotadani ¢astic v elementarnich latkach a molekul chemickych sloucenin
pomoci teorie VSEPR.

Vypocitejte vazebny uhel mezi dvéma atomy v uvedenych molekulach.

Vizualizujte zobrazené molekuly nebo ionty ve 3D modelu.

Vizualizujte 3D struktury komplexnich iontii pomoci hotovych Sablon z programu

Aplikujte teorii VSEPR pfi ur€ovani prostorového tvaru molekul nebo iontu.

procvicit si pouzivani nau¢enych nastrojti v ChemSketch na uvedenych piikladech

pomoci samostatné navrzeného piikladu z kazdodenniho Zivota provéfit realizaci vzdélavacich

vystupl

1.3. Navod k pouziti programu ChemSketch

A) Jako prvni ptiklad budeme studovat, jak nakreslit Lewistv strukturni vzorec molekuly vody
(H20)

KROK 1 Na levém panelu nastroji v Periodické tabulce prvkia vyberte atom kysliku a kliknéte
do prazdného mista v oblasti kresleni.
(Objevi se molekularni vzorec molekuly vody.)

KROK 2 Je nutné oznacit vyslednou strukturu a poté kliknout na nastroj pro optimalizaci 3D

struktury.

KROK 3 Znovu vyberte strukturu nakreslené¢ molekuly, kliknéte na moznosti, poté nastavte

strukturu Kresleni a poté kliknéte na normalni. Uvedeny postup je zndzornén na obrazku 1.
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Obrazek 1. Optimalizace nakreslené struktury.

KROK 4 Pro lepsi ptehled o Lewisovych strukturnich vzorcich mizeme po nakresleni

pozadované molekuly kliknutim na fit all obrazek zvétsit.

KROK 5 Aby bylo mozné nakreslit Lewistv strukturni vzorec molekuly vody, je nutné
kliknout na Sablony a poté na okno Sablon, po kterém se otevie okno s Lewisovymi teCkami.

Uvedeny postup je znazornén na obrazku 2.
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Obrazek 2. Okno pro ptidani Lewisovych te¢ek do nakresleného pohledu molekuly.

KROK 6 V pravém hornim okné¢ musite vybrat konkrétni zptisob zobrazeni Lewisovych te¢ek

a kliknout vedle atomu, ke kterému se pfipojuji.

KROK 7 Volbou vybéru miizeme zmensSit pridané Lewisovy tecky, zatimco volbou rotace je

mizeme otacet tak, aby byly umistény ve spravné orientaci vedle atomt.

KROK 8 Po téchto krocich jsme ziskali Lewisiiv strukturni vzorec molekuly vody. (Obrazek
3)

o'o'o
H/ \H

Obréazek 3. Lewistv strukturni vzorec molekuly vody.

KROK 9 V dalsim kroku si ukazeme 3D strukturu molekuly vody. V této ¢asti zopakujeme
kroky 1-4.



Poté oznacte nakreslenou molekulu a kliknéte na nastroje, poté optimalizaci 3D struktury.
Uvedeny postup je znadzornén na obrazku 4.

(2] ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.sk2]
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Obréazek 4. Optimizacija nacrtane strukturne formule.

KROK 10 Po provedeni nezbytnych akci kliknéte na 3D prohliZze¢ na hornim panelu nastrojt.
Otevte se nové okno s 3D strukturou molekuly. Uvedeny postup je zndzornén na obrazku 5.
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Obrazek 5. Piepnuti konstrukce do 3D zobrazeni.

KROK 11 Ve 3D okn¢ Ize molekulu otacet vSemi sméry a tak studovat prostorovou strukturu

samotné molekuly.



KROK 12 Aby bylo mozné vypocitat kovalentni uhel mezi dvéma kovalentnimi vazbami v
molekule, je nutné vybrat Uhel vazby. Uvedeny postup je znidzornén na obrazku 6.

% ACD/3D Viewer (Freaware) - [noname01.53d)
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Obrézek 6. Tlustrace, jak vypocitat kovalentni thel mezi dvéma kovalentnimi vazbami v

molekule vody.

KROK 13 Poté, co jsme provedli ptedchozi krok, kliknéte nejprve kurzorem mys$i na atom

vodiku (kliknuti na atom zméni barvu na zelenou), poté na atom kysliku a nakonec na druhy

atom vodiku. Otevie se okno, které ukaze kovalentni thel uvniti molekuly vody.

% Bond Angle

Initial Bond Angle (H 2, O 1, H 3): 104,500 Deg

New Value: |104.500

Instant Preview

Deg

Cancel

Obrazek 7. Odectéte hodnoty kovalentniho uhlu mezi dvéma kovalentnimi vazbami.

KROK 14 Na zaklad¢ zobrazené 3D struktury molekuly je pro urceni tvaru molekuly nutné

znét teorii VSEPR



Stejnym zplisobem, jak je popsano u molekuly vody, Ize ve vyukovém procesu demonstrovat
také molekuly metanu a molekuly amoniaku. Pro zobrazeni Lewisova strukturniho vzorce

molekuly vody je nutné provést stejné kroky, jaké jsou vysvétleny v ¢ésti.

Molekula amoniaku mize byt reprezentovana vybérem atomu dusiku v levé néstrojové liste,
kde se nachazeji atomy jednotlivych prvki, zatimco molekula metanu mtize byt reprezentovana
vybérem atomu uhliku. Kliknutim na prazdnou oblast programu se zobrazi molekularni vzorec
slouceniny a po vySe uvedenych krocich k zobrazeni molekuly vody lze zobrazit Lewistv

strukturni vzorec té€chto sloucenin a tyto molekuly 1ze zobrazit ve 3D struktute.

B) Jako dalsi ptiklad budeme studovat, jak nakreslit Lewistv strukturni vzorec

SULFATOVEHO ANIONU.

KROK 1 Na hornim panelu néstroji kliknéte na Sablonu a vyberte okno Sablony. Poté se otevie
okno, ve kterém v levém poli vybereme anionty pro zobrazovaci plochu a v pravém

anorganické. Uvedeny postup je zndzornén na obrazku 8.
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Obrazek 8. Okno s aniontovymi Sablonami.

KROK 2 Poté, co jsme ud¢lali prvni krok, ve specifikovaném okné, které se otevielo,

vybereme pozadovany anion, pro ktery chceme zobrazit strukturni vzorec, v tomto ptipadé je



to sulfatovy anion. Klikneme na vybrany anion, pak se okno zavie a klikneme na zadany anion

v oblasti kresleni struktury.

KROK 3 Oznacte nakresleny anion a kliknéte na nastroje, poté optimalizaci 3D struktury.

Uvedeny postup je znazornén na obrazku 9.
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Obréazek 9. Nakres anorganickych aniontt.

KROK 4 Znazornéni Lewisovych tecek je zndzornéno v reZimu kresleni Lewisova

strukturniho vzorce molekuly vody.
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Obrazek 10. Lewistv strukturni vzorec siranového aniontu.

KROK 5 Po tomto kroku v nastroji vyse kliknéte na moznost piepnout nakreslenou molekulu

do 3D kliknutim na 3D prohlizec, ktery zobrazi 3D strukturu aniontu a prostorové uspotradani

atomu v nakresleném aniontu.



Zobrazenou 3D strukturu molekuly Ize otacet v§emi sméry a studovat tak uspotradani atomti v
prostoru.

Obréazek 11. 3D znazornéni siranového aniontu.

KROK 6 Kovalentni uhel vysvétleny v predchozich krocich mize byt uren pro zobrazeny
anion a tvar muze byt urcen znalosti teorie VSEPR.

1.4. Piiklady uloh pro zpracovéani obsahu vyuky

1. Nakreslete Lewisovy strukturni vzorce nasledujicich molekul: oxid uhliku (V) a oxid sirovy
(V).

a) Ukazte tyto molekuly ve 3D strukture.

b) Urcete kovalentni thel s t€émito molekulami.

c) Urcete tvar molekuly se znalosti teorie VSEPR.

2. Nakreslete Lewisovy strukturni vzorce nasledujicich iontl: dusitan a sificitan.
a) Ukazte tyto molekuly ve 3D strukture.
b) Urcete kovalentni thel s t€émito molekulami.

c¢) Urcete tvar molekuly se znalosti teorie VSEPR.

3. Prozkoumejte a vyberte jednu molekulu, ktera je nezbytnd pro kaZzdodenni Zivot ¢lovéka.
Nakreslete vybranou molekulu v ChemSketch a zobrazte jeji strukturni vzorec Lewis. Zobrazte
vybranou molekulu ve 3D struktufe a studujte jeji prostorovou strukturu.

1.5. Piiklady uloh pro hodnoceni piijeti obsahu

4. Nakreslete Lewistiv strukturni vzorec kyseliny sirové.

a) Ukazte tyto molekuly ve 3D strukture.



b) Urcete kovalentni uhel s t€émito molekulami.

¢) Urcete tvar molekuly se znalosti teorie VSEPR.
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struktur a grafickych obrazka

Bari¢ Tominac, M., Habus, A., Liber S., Vladusi¢ R. (2019): Chemie 1, ucebnice chemie pro
1. stupen stiedni Skoly, Zahteb, Profil Klett

Blagovi¢, B. (2018): Chemie ve vyuce, Univerzita v Rijece, Lékatska fakulta



UCITELSKY MANUAL — ChemDM
CHIRALITA A OPTICKA AKTIVITA

1. ZPRACOVANI

Vyucovaci jednotka: Chiralita a opticka aktivita

Nazev: Chiralita a optickéa aktivita

Odhadovany pocet hodin: 2

4.1. Teoreticky Gvod

Opticka aktivita a chiralita
Opticka aktivita souvisi s vnitinim prostorovym uspotadani atomt v molekule. Existuji dvojice
molekul, které jsou vii¢i sob¢ ve stejném vztahu, jako predmét a jeho obraz v zrcadle.
Opticka aktivita se vyskytuje u celé fady organickych a anorganickych komplexnich sloucenin.
Organické slouc¢eniny uhliku jsou nejbéznéjsimi opticky aktivnimi latkami. Podminkou optické
aktivity je skuteCnost, ze na atomu uhliku jsou vazany ¢tyfi rizné substituenty. Takovy atom
uhliku se nazyvé asymetricky (chirdlni=chiros = fecky ruka) uhlik (chiralni centrum molekuly).
Neztotoznitelnost objektu s jeho zrcadlovym obrazem se nazyva chiralita.
Dvojice latek, které¢ obsahuji opticky aktivni uhlik a vyskytuji se ve dvou formach (predmét—
obraz), se nazyva enantiomery, diive optické antipody. Pokud molekula obsahuje vice center
chirality, vzrastad pocet enantiomert. U struktur s acyklickymi fetézci je pocet optickych
antipodl roven 2n, kde n je pocet chirdlnich center molekuly. Pti vétSim poctu asymetrickych
atomi mohou byt n€které izomery jako celek symetrické. Ptikladem jsou izomery kyseliny
vinné se dvéma identickymi centry chirality v molekule.

Oznaceni enantiomerti
Enantiomery, které std¢i rovinu polarizovaného svétla doprava se nazyvaji pravotoCivé
a oznacuji se znaménkem +. Enantiomery, které staci rovinu polarizovaného svétla doleva
se nazyvaji levoto¢ivé a oznacuji se znaménkem —. Ekvimolarni smés obou enantiomert
se nazyva racemickda smés (racemat) a ke staceni svétla nedochazi (piispévky + a-—
enantiomeru se kompenzuiji).

D-; L- enantiomery
Ve velkém poctu pripadl jsou znaménka rotace pouhou fyzikalni konstantou a vztah mezi ni a
strukturou je obtizné definovatelny. Z tohoto diivodu byly zavedeny standardy, kterymi se
jednotlivé konfigurace na asymetrickych centrech porovnavaji. V chemii cukri je timto

standardem glyceraldehyd — jeho pravoto¢ivy antipod byl ozna¢en symbolem D- a levoto¢ivy



L-. V chemii aminokyselin a bilkovin je timto standardem alanin — jeho pravoto¢ivy antipod
byl oznacen symbolem D- a levotocivy L-.

ProtoZe tato symbolika nevyhovovala, dohodli se chemici vyjadiovat absolutni konfiguraci
systému pomoci Cahnova-Ingoldova-Prelogova R,S-systému, podle kterého se kazdé centrum

chirality oznacuje separované. (R pochazi z latinského rectus, pravy; S z latinského sinister,

levy).

4.2. Vzdélavaci vystupy

e porozumét vyznamu pojmu chiralita, opticka aktivita, enantiomery

e urcit chirdlni slou€eninu podle strukturniho vzorce

e nakreslit strukturni a funkéni vzorce rznych chiralnich slouc¢enin

e vytvofit ndzvy nakreslenych sloucenin v programu ChemSketch

e vytvofit molekulové vzorce pomoci programu ChemSketch

e optimalizovat vzorce pomoci funkce “Clean structure” v programu ChemSketch

e nakreslit optické izomery vytvorenych sloucenin

e oznacit centrum chirality v programu ChemSketch

e skryt ¢i ponechat v§echny atomy ve vzorcich - Uplny ¢i zjednoduseny strukturni
vzorec

e vytvorit 3D nahled vytvotenych vzorcii

e vytvorit pohled na slouceniny z rtiznych thli

e umét otaCet vytvorenou strukturou

e urcit délku vazeb a vazebné thly pomoci programu ChemSketch

e ulozit vytvofené struktury do pocitace a na Google disk

4.3. Instrukce pro pouziti ChemSketch softwaru

Nakreslete vzorec kyseliny mlécné, optimalizujte vytvofenou strukturu. Vygenerujte v
programu nazev slouc¢eniny, molekulovy vzorec, zjednoduSeny a uplny strukturni vzorec.
Oznacte chiralni uhlik pomoci hvézdicky. Vytvoite 3D model dané slouCeniny a naucte se

pohybovat a otacet s nim. UloZzte 2D i1 3D model vytvotené struktury.

KROK 1



V prostiedi Structure

Structure | Draw

: A : L
vyberte ikonu Draw Normal (pokud jste po spusténi programu nevybrali jinou ikonu listy
Structure, je ikona Draw Normal ve vychozim nastaveni vybrana).

KROK 2

C

Vyberte atom uhliku

Vv Nastrojové liste atomii (také defaultné vybrany).
Kliknutim levym tlac¢itkem do volného pracovniho prostoru se vykresli CH4 (Obr. 1).

CHa4

Obrazek 1. Vybér atomu

KROK 3

|:||:|
Table of Radicals (Tabulka substituentii) 122221 v 1i§t¢ substituentli — po jejiz aktivaci mizete

vybirat z nékolika moznych substituentti — vyberte karboxylovou skupinu COOH a ptipojite k
methanu (Obr. 2) BEEE

0 >
H 3 C / b
OH

Obrézek 2. Vybér substituentu

KROK 4



Z nastrojové listy atomii vyberte a pripojte tii CHs skupiny na posledni uhlik vlevo (Obr.

3):
= / H3C O
HsC CH5;OH
Obrazek 3. Doplnéni substituentti
KROK 5

Z nastrojové listy atomii vyberte postupné H a O nahrad’te 2 skupiny CHs za skupinu OH a H
(Obr. 4)

H 0O

/

H;C OH OH

(=]
E
™
ke ]
¥
Na
Si
>
=
L
E
Br

]

Obréazek 4. Doplnéni substituentt

KROK 6

Y

Pomoci ikony Select/Move oznaéte vzorec (kliknete do prostoru uvnitt obdélnikové

plochy vymezené krajnimi atomy struktury), pfepnéte do prostiedi Draw Struchre | Draw

zvolte ikonu AQ Rotate 90° (Otoc¢eni 0 90°)



O OH
\
OH

H™  “CHjs

Obrazek 5. Otoc¢eni vzorce

KROK 7

Znovu piepnéte do prostiedi Structure SIS

Postupnym kliknutim na skupinu OH, H a CH3 posuiite skupiny do potiebné polohy (Obr. 6)

kyselina D —mlé¢na (D-2-hydroxypropanova kyselina)

0 OH O OH
A N
OH H OH
H CHs CHs

Obrazek 6.  Uprava struktury

Enatiomery oznacujeme podle orientace charakteristické skupiny (hydroxy) na asymetrickém

uhliku (Obr. 7), Ozna¢eni —mlé¢na (L-2-hydroxypropanova)

Ox~OH OQC/OH
|
HO H HO—C*—H
CH3 CH3

Obréazek 7. Oznageni enantiomert



KROK 8

Volbou v Menu Tools — Generate — Name for Structure (¢i volbou ikony & |y hlavni 1iste)

dojde k pojmenovani struktury v angli¢tiné podle nomenklatury ITUPAC(Obr. 8.) - (2-

hydroxypropanoic acid)

O\QC/OH

HO H

CH,

Obrazek 8. Vytvofeni nazvu struktury

KROK 9
Pokud je tieba oznacit chiralni uhlik, v list€¢ atoml vyberte ikonu Edit Atom Label E,

kliknéte na chiralni centrum (uhlik), objevi se tabulka Edit Label, v ni vyberte, piipadné zapiste

C* a zvolte Insert (Obr. 9)

O§?/OH
HO—C*—H
CHj,

Obrazek 9. Oznaceni asymetrického uhliku

KROK 10

Vytvorené vrorce lze optimalizovat pomoci funkce “Clean structure” (Obr. 10)



i_ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.5k2]

File Edit Pages | Tools | Templates Options Documents Add-!

)

Structure | Draw Structure Properties Alt+5hift+5

e @ & L —| Clean Structure F9

mm 0 | Check Tautomeric Forms Ctrl+Shift+T

a 0- 1 | 3DStructure Optimization  Ctrl+Shift+3

_ _______ MassSpec Scissors

Any - .

C 1 Show Aromaticity Ctrl+Shift+A

i g Hide Aromaticity Ctrl+Shift+H
Obrazek 10. Optimalizace vzorce

KROK 11

Aplikace 3D Viewer slouzi k vizualizaci chemickych struktur v 3D prostoru. Oteviete ji z

nabidky v horni 1ist¢ ACD/Labs. V levém dolnim rohu se nachazi tla¢itka, ktera umozni

piechod mezi aplikacemi ChemSketch a 3D Viewer. Vyberte nakreslenou strukturu a

optimalizujte ji pro 3D vizualizaci pomoci tlacitka 3D Optimization: 8(:: Vyberte

L

optimalizovanou strukturu a pomoci tlacitka 3D Viewer

piekopirujte strukturu do 3D Vieweru (Obr. 11)

vpravo nahoie v hlavni listé



SEa@ R 2 P K X B e AN (AN I DRY

o »% 4 DR "H.

Copy to ChemSk |3-3D View |4-3D Optimization

KROK 12

Q Hiedat .H@?’ﬁ_

Obrazek 11. Vzorec ve 3D prostoru

A& s [Jo e



V nakresleném vzorci lze skryt ¢i ponechat v§echny atomy ve vzorcich - uplny ¢i zjednoduseny
strukturni vzorec. V. hlavni listé vyberte Tools a nasledné Structure Properties - zobrazi se
tabulka - v ni vyberte podle vzoru - Obr. 12a. Pokud se budete chtit vratit k puvodnimu vzorci

- zaskrtnéte moznost All a zvolte Apply.

Current Style

___ AUTOSAVE_____ ~| |save|| Del

Markush Biosequence Coloration
Common Atom Bond

Show Carbons

DAH Hide Zero Charge
DTarmina\ Cross Qut Invalid Atonr

Size Calculation
Atom Symbol SIZE

| Auto
Bond Length 7 mm

Atom Style Bond Style
‘Ana\ V| ‘0.7 pt V|
v

Apply Set Default

Update From Restore Default

Obrazek 12b. Vybér vlastnosti Obrazek 12a. Zjednoduseny strukturni vzorec
HO O
Pokud byste chtéli zobrazit v§echny vodiky v molekule, o zvolte v hlavni
list¢ Tools a nasledné Add Explicit Hydrogens (Obr. 12¢). Zpét se
dostanete pomoci H
Tools a nasledné Remove Explicit Hydrogens. OH
H
|
O @]
H
H
H e

Obrazek 12c. Uplny strukturni vzorec

KROK 13

Vyzkousejte rizné zplisoby zobrazeni molekuly v 3D Vieru.

Y
Vyberte ikonu 3D Viewer '93 VyzkouSejte rizné zobrazeni vazeb volbou na ikony

aaaaaa

)( 4,{‘ ];T T " el . . . . . P
el B % vyzkouSejte automatickou rotaci molekuly kliknutim na



ikonu & a dal8i mozné rotace '{ '!F&'* J’j # J‘L’* . Pro plynulou zménu z jednoho do

druhého rezimu molekul s rotaci kliknéte na ikonu

KROK 14

Urceni vazebného uhlu a délky vazby

. . r . . - .
Urceni délky vazby: ve 3D Vieru (ikona % ) kliknéte na ikonu a kliknéte na atomy,

mezi kterymi chcete zjistit délku vazby - objevi se okno, ve kterém je zapsana délka vybrané
vazby (Obr. 13).

¥ Bond Length X

Initial Bond Lzngth (C 1,C 2): 1.527 A

Mew Value: |1.527 &1 A

-
[nstant Preview

Ireview Cancel Help

Obrazek 13. Uréeni délky vazby

L §
Urceni vazebného uhlu: ve 3D Vieru (ikona % ) kliknéte na ikonu S a kliknéte na atomy,

mezi kterymi chcete zjistit vazebny Ghel - objevi se okno, ve kterém je zapsan vazebny Uhel

(Obr. 14).
¥ Bond Angle X

Initial Bond Angle (C 3, H 18, C 4): 318.345 Deg

MNew Value: |318.345 >| Deg

Instant Preview

Preview Cancel Help

Obréazek 14. Uréeni vazebného thlu

KROK 15



Vytvoteni molekulového vzorce a ostatnich parametrti slouc¢eniny

Vyberte Tools a nasledné Calculate - vyberte Molecular Formula.

Chcete-li zobrazit molekularni vzorec na listu, ktery obsahuje strukturu a nazev nakreslené
molekuly, kliknéte na Kopirovat do editoru (Copy to Editor). Dale z nabidky muizete vybrat
dalsi polozky - molarni hmotnost, (Obr. 15).

Molecular Formula: C3HsO3
Formula Weight:  90.07794

L ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.5k2]

File Edit Pages | Tools | Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help
Structure | Draw Structure Properties Alt+Shift+S @ a Pal %
e 9 & L E Clean Structure el AR L R E
mm |0 Check Tautomeric Forms Ctrl+Shift+T 50 60 70
. 0_...:.|... 3D Structure Optimization Ctrl+Shift+3 PPN BRI IR BRI BT R
T MassSpec Scissors
Any - '
El ] Show Aromaticity Ctrl+Shift+A
H i9: Hide Aromaticity Ctrl+Shift+H
LI _: Expand Shorthand Formulae  Ctrl+Shift<F |
o ]
= E Add Explicit Hydrogens Ctrl+5Shift+Y
= 20 1 Remove Explicit Hydrogens  Ctrl+Shift+R
Si _: Bring Bond(s) to Front Ctrl+F
P 1 Send Bond(s) to Back Ctrl+K
s ET: Auto Renumbering Ctrl+Shift+N
a3 Clear Numbering Ctrl+Shift+L
= ] Show/Hide Atom Numbers
B ]
: A0 - Generate 3 | Molecular Formula I
E Formula Weight
. Search for Structure... Ctrl+Shift+C
1 Composition
ET: Ca!tglate H Molar Refractivity i
] Molar Volume
] Parachor
] Indnaw Af Dafrnctinm

Obrazek 15. Vytvoteni molekulového vzorce



KROK 16

Ulozeni vytvotené struktury do pocitace a na Google disk.

4.4. Priklady uloh pro zpracovani obsahu vyuky

Vyhledejte informace o vyskytu chiralnich sloucenin v piirod¢, jejich vztahu k metabolismu
zakladnich latek a jejich vyuZiti v béZném Zivoté.
Vytvoite druhy opticky izomer kyseliny mlécné podle stejnych instrukci.
Urcete:

® nazev slouceniny

e molekulovy vzorec

e vytvoite uplny a zjednoduseny molekulovy vzorec

e optimalizujte vzorec pomoci “clean structure”

e vytvoite 3D model

e vytvoite nahledy z rGznych thlu

e urcete délku vazby mezi prvnim a druhym atomem uhliku

e urcete vazebny uhel mezi prvnim a druhym atomem uhliku

e ulozte 2D a 3D strukturu

Vyhledejte informace o proteinogennich aminokyselinach.

4.5. Priklady uloh pro hodnoceni studentii

Vytvoite vzorce L a D serinu a urcete:
e nazev slouCeniny
e molekulovy vzorec

e vytvorite uplny a zjednoduSeny molekulovy vzorec



e optimalizujte vzorec pomoci “clean structure”

e vytvoite 3D model

e vytvoite ndhledy z riznych uhli

e urcete délku vazby mezi prvnim a druhym atomem uhliku
e urcete vazebny thel mezi prvnim a druhym atomem uhliku

e ulozte 2D a 3D strukturu

Zdroj: Marecek, A., Honza, J. Chemie pro cCtyfletd gymnazia 3 dil. 1. vyd. Olomouc:
Nakladatelstvi Olomouc 2000. 250 s. ISBN 80-7182-057-1



UCITELSKY MANUAL — ChemDM
ALKOHOLY

1.) Zpracovani

Ucebni jednotka: Organické slouceniny

Nazev jednotky: Alkoholy

Predpokladany pocet hodin: 2

1.1 Teoreticky uvod
Alkoholy jsou hydroxylové alifatické derivaty organickych slouéenin, v nichz jsou na
uhlovodiky vazany jedna nebo vice hydroxylovych skupin.
Alkoholy lze rozdélit do kategorii podle riznych kritérii:
- Podle typu radikalu, na ktery je hydroxylova skupina vazana, se rozliSuji alifaticke
alkoholy, aromatické alkoholy a fenoly;
- Podle typu atomu uhliku, na ktery je hydroxylova skupina vazana, existuji primarni
alkoholy, sekundarni alkoholy a terciarni alkoholy;
- Podle poc¢tu hydroxylovych skupin ve struktufe mohou byt alkoholy monohydroxy,
dihydroxy a trihydroxy.

Metody ziskavani alkoholl jsou zndmy jiz od starovéku procesem kvasSeni hroznového cukru,
coz je nejstarSi metoda ziskavani alkoholi. S technologickym rozvojem a rostoucim
uplatnénim je bylo mozné ziskdvat nékolika dal$imi postupy, z nichz tzv. katalytickym
procesem se alkoholy primyslové vyrabi hydrataci alkenti, v laboratornich podminkach se
ptipravuji nukleofilni substituci a dal§imi metodami.

Obecny vzorec alkoholt je R-OH nebo Ar-CHs-OH, kde je jakykoli alifaticky radikal navézan
na hydroxylovou skupinu nebo aromatickou slouc¢eninu, kde hydroxylova skupina neni piimo
navazana na aromaticky kruh, ale na postranni radikal.

Hydroxylovéa skupina (-OH) je funkéni skupinou alkohold a fenold.

Nézvoslovi alkoholll podle IUPAC se tvoii z nazvu (zékladu) uhlovodiku pfidanim piipony -
OL nebo podle trividlnich nazvt jako glykol, ethanol, glycerol atd.

Alkoholy se Casto pojmenovavaji pomoci nazvu radikélu v jejich struktufe a zvlast slova
"alkohol". Uzivany jsou také trivialni nazvy. Existuje také radikalové nazvoslovi, podle kterého
se nejprve ¢te nazev radikalu a poté hydroxylové skupiny jako "alkohol".

Alkoholy jsou pro svou velkou rozmanitost a vlastnosti velkou a velmi dtlezitou skupinou
slouc¢enin. Nejznaméjsi a nejdilezitéjsi zastupci z alkohold jsou methanol, ethanol, glykol a
glycerol.

Nazev Metanol Etanol Propanol Butanol Etan-1,2- Propan- Benzyl

alkoholu | (Metylalkohol) | (Etylalkohol) (Propyl (Butyl | diol (Glykol) | 1,2,3-triol | Alkohol
alkohol) alkohol) (Glycerol)

Vzorec CH40O C2HsO CsHsO C4H100 C2Hs02 CsHsOs3 C7HsO




Pfi pojmenovavani alkoholii se nejdelsi uhlovodikovy fetézec Cisluje vzdy z té strany, kde ma
skupina -OH nizsi hodnotu. Pokud jsou v alkoholu rtizné substituenty, jsou pojmenovany v
abecednim poftadi.

Alkoholy nemohou mit dvé skupiny -OH na stejném atomu uhliku, ale na kazdém atomu C
uhlovodikové skupiny miize byt vice nez jedna skupina -OH, a pak je ptipona diol, triol atd. je
ptiklad CH2(OH)-CH2(OH) etan-1,2-diol (glykol), ;CH2(OH)-CH(OH)-CH2(OH) propan-
1,2,3-triol (glycerol)

Alkoholy mohou byt nasycené a nenasycené, alifatické a aromatické.

1.2. Vzdélavaci vystup

V této kapitole se studenti nauci:

- nakreslit rizné ptiklady molekul alkoholu a prezentovat je pomoci strukturniho,
kondenzovaného strukturniho vzorce a pomoci kosterniho vzorce.

- generovat nazvy diive nakreslenych molekul alkoholu v programu ChemSketch.

- ur¢it molekulovy vzorec dfive nakreslenych molekul alkoholu v programu ChemSketch.
- optimalizovat zobrazeni struktury molekul (iprava délky vazeb a mezivazbovych ihl)
pomoci moznosti "Clean Structure" (Cista struktura).

- nakreslit strukturni izomery alkoholu

- zobrazit struktury alkoholu ve tfech rozmérech

- otaCet molekuly alkoholu ve dvou a tfech rozmérech

- zménit zplsob zobrazeni struktur molekul ve tfech rozmérech

- pohybovat molekulami alkoholu ve 3D a 2D.

- optimalizovat struktury molekul alkoholu

- ulozit do pocita¢e dvourozmérnou a trojrozmérnou strukturu pozadované molekuly alkoholu

1.3. Navod k pouziti programu ChemSketch

Kresleni riznych typt alkoholi:

Priklad 1: Kresleni monohydroxy, dihydroxy a trihydroxy alkoholti pomoci néstroje “Draw
normal tool”.

KROK 1.

Kresleni monohydroxy, dihydroxy a trihydroxy alkoholl 1ze provést pomoci tlacitka €z

panelu nastroji. Na strukturnim panelu nastroji klepnéte na tlacitko : , Poté, abyste mohli
zalit kreslit, musite klepnout na pracovni prostor, pticemz se objevi CHa. Kliknutim levym
tlacitkem mySi na CHa4 a tazenim doprava vytvoftite fetézec dvou atomi uhliku CHs - CHa.
abychom mohli nakreslit alkohol, potfebujeme skupinu -OH, kterou pfidame tlacitkem Oxygen
O 7z panelu nastroji pro atomy. Stejnou technikou kliknete levym tla¢itkem mysi na pravy CH3
a tazenim doprava piidate hydroxylovou skupinu Vytvoieni skupiny -OH. (Obrézek 1) To,
abyste nakreslili spravnou strukturu alkoholu, stisknutim tlacitka vyberete celou strukturu

kliknutim na ikonu Ek a tazenim po celé struktufe. Poté klepnéte na tlacitko Tools (Nastroje)
a vyberte moznost "Clean structure” € (Cista struktura).



‘_ ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamel1.s5k2]

File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help

Structure | Draw @ £ é‘ = ) =% [ORNCSY m ‘@ EE @ E TnCHl
e @ F R ANLN v A+ A Eea L, RTFIPE S P

B | mm 0 10 20 30 40 50 60 70 a0 90
oo bt b s et b ca b bt b b b b b b L
a | 01
e
H 10: ..................................................................................................................
M 23 H;C——OH
Si 3
(Obrazek 1.) - struktura metanolu
KROK 2.

Chcete-li vsak nakreslit druhy ¢len sekvence uhlovodikt, v tomto piipadé CH2, musite jej

vybrat pomoci tla¢itka % . (Obrazek 2 a, b) Poté kliknete na nabidku Tools (Néstroje) z panelu
nastrojt Menu a poté na Structure Properties (Vlastnosti struktury). Zobrazi se okno Properties
(Vlastnosti), ve kterém je tfeba vybrat All (VSe) v ptihradce Show Carbons (Zobrazit
uhlovodiky) a kliknout na Apply (Pouzit). (Obrazek 2 c, d). Zobrazi se okno Properties
(Vlastnosti), ve kterém je tieba vybrat All in the compartment Show Carbons (Vsechny uhliky
v sekci) a kliknout na Apply (Pouzit).

i' 2 - A L]
A+ &
.
-
c
> .
B
°
v
-
E s H;C—=—OH
e HiC OH wh
» @ ooty
cote From
o DR B O W e [ ] ° &
LY re » [ b P eorh DRE,
3 e
A l -
. P
S :
= Alcohols
~
=
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(Obrazek 2. a,b,c,d,f)- Struktura monohydroxyl, dihydroxyl and trihydroxyl alkoholt
KROK 3.



Generovani nazvu pro alkoholy se provadi v nabidce Tools (Nastroje) na panelu nastroji
Menu, poté zvolite Generate (Generovat) a v dalsi nabidce kliknete na Name for Structure

(Néazev pro strukturu). (Obrazek 3 aab)
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(Obrazek 3.)

a) postup pro generovani nazvu molekul nakreslenych v programu ChemSketch.
b) struktura a ptisluSny nazev dfive nakreslenych vzorct molekul alkoholu... ethanolu,
propan-1,2-diolu a propan-1,2,3-triolu.

KROK 4.
Chcete-li ocislovat atomy uhliku v sekvenci uhlovodikl, musite vybrat celou strukturu

alkoholu

O,

a poté kliknout na tlagitko ¥ (Manual Numbering) (Obréazek 4 a), aby se

zobrazilo okno Manual Numbering, a pot¢ kliknout na tlacitko OK. (Obrazek 4 b ) Poznamka:
Cislovani uhlovodikového fetézce zacina od atomu uhliku, ktery je nejblize hydroxylové
skupiné!
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(Obrézek 4. a,b,c) ¢islovani atomu uhliku v uhlovodikovém fetézci ethanolu
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(Obrézek 5.) - Cislovani atomii uhliku v uhlovodikovém fetézci ethanolu, propan-1,2-diolu a
propan-1,2,3-triolu

KROK 5.

Molekulovy vzorec struktury uréime pomoci Tools - Calculate - Molecular Formula
(Obrazek 6 a), nacez se zobrazi okno Calculation Results (Vysledky vypoctu). (Obrazek 6 b)
Aby se molekulovy vzorec objevil na pracovni plose, je tfeba kliknout na Kopirovat do
editoru.
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(Obrézek 6.) - sekvence akci pro zobrazeni molekulovych vzorci etanolu a); okno s
molekulovym vzorcem molekuly etanolu b) okno racionalnich a molekulovych vzorct
etanolu, propan-1,2-diolu a propan-1,2,3-triolu c)

KROK 6.
Rozpoznejte vysledny strukturni vzorec ve tiech rozmérech

Pro zobrazeni struktury ve 3D zobrazeni je tieba kliknout na tlagitko ® | po jehoz stisknuti
se zobrazi nové okno s 3D zobrazenim molekuly.

1-ChemSketch 2-Copy to ChemSk |3-3D View |4-3D Optimization

(Obrézek 7. - propan-1,2-diol)

Zkuste pouzit vSechny moznosti otaCeni, pfesouvani a vybéru na hornim panelu nastroja:

TN

nabizi, a moznosti jsou zobrazeny také na panelu néstroji:

, a poté zobrazte molekulu kazdym ze zptisobt, které program

H ] e u B
p I3 & I
3 2 I Boaited

Kliknutim na nékterou z moznosti se zméni zptisob zobrazeni molekuly propan-1,2-diolu. Pro
automatické otaceni molekuly kliknéte na ikonu .

Pro automatickou pribéznou zménu z jednoho reZimu zobrazeni molekuly na jiny s rotaci
kliknéte na ikonu .

1.4. Piiklady uloh pro zpracovani obsahu vyuky

1) Napiste vzorec alkoholu hexan-2-ol. Po jeho nakresleni proved’te nasledujici kroky:

- zobrazte vSechny ¢asti posloupnosti, a to vhodnym postupem, nikoli pouze prvni a posledni
Clen;

- proved’te oc¢islovani posloupnosti (pfi€emz je tfeba davat pozor, z které strany ¢islovani
zacina);



- pojmenujte alkohol;

- urCetejeho molekulovy vzorec;

- vytvoite 3D zobrazeni.

- vyuzijte dovednosti ziskané v programu ChemSketch, pfidejte ke tfetimu atomu uhliku ve
struktufe hexan-2-olu dalsi hydroxylovou skupinu. Strukturu pojmenujte.

- ptidejte dvojnou vazbu mezi téeti a ¢tvrty atom uhliku ve struktufe alkoholu hexan-2-ol.
Pojmenujte strukturu.

2) Prozkoumejte online pouziti (metanolu) metylalkoholu v kazdodennim zivote. Nakreslete
molekulu metanolu v programu ChemSketch. Zapiste si do seSitu a pocitace uplatnéni této
molekuly, jeji kladné a zaporné vlastnosti v kazdodennim Zivoté. Nakreslete 3D zobrazeni
metanolu (metylalkoholu) v programu ChemSketch s vyuzitim néasledujicich nastrojt.
Optimalizovanou 2D a 3D strukturu téchto molekul uloZte do pocitace.

1.5. Priklady hodnoticich dloh pro Zaky

Napiste vzorec alkoholu hexan-2-ol, hex-5-en-3-ol. Po jeho nakresleni proved'te
nasledujici kroky:

- zobrazte vSechny ¢asti posloupnosti, a to vhodnym postupem, nikoli pouze prvni a
posledni ¢len;

- proved’te ocislovani posloupnosti (pficemz je tfteba davat pozor, z které strany ¢islovani
zacina);

- pojmenujte alkohol;

- urcit jeho molekulovy vzorec;

LITERATURA:
ACD/ChemSketch, verze 11.0 pro Microsoft Windows, Vyukovy program Kresleni
chemickych struktur a grafickych obrazki.



UCITELSKY MANUAL — ChemDM
ALDEHYDY A KETONY

1.) ZPRACOVANI

Vyucovaci jednotka: Kyslikaté derivaty organickych sloucenin

Nazev jednotky: Aldehydy a ketony

Odhadovany pocet hodin: 2

1.1. Teoreticky uvod

Aldehydy a ketony jsou organické slouceniny, které maji karbonylovou funkéni skupinu
(C=0). Pokud je karbonylové skupina situovana na konci fetézce, je slouc¢eninou aldehyd a

pokud je umisténa uprostied fetézce, je to keton.

Vd AN
Rl R1 RZ

aldehyd keton

Atom kysliku v karbonylové skupin€ je mnohem elektronegativné€j$i nez atom uhliku.
Karbonylova skupina je tedy polarni povahy.

Systém nomenklatury IUPAC pfifazuje aldehydtm charakteristickou pfiponu -al.
Charakteristicka pfipona pfifazena ketoniim je -on. Poloha karbonylové skupiny je obvykle

dana Cislem umisténi.

Oxidaci primarnich alkoholii vznikaji aldehydy a oxidaci sekundérnich alkoholl ketony.
Aldehydy lIze snadno oxidovat za vzniku karboxylovych kyselin. Ketony jsou velmi odolné

vuéi oxidaci.



K rozliSeni mezi aldehydem a ketonem lze pouZit slabd oxida¢ni €inidla jako Fehlingovo a

Tollensovo ¢inidlo.

Aldehydy a ketony se pouzivaji v chemickém pramyslu jako rozpoustédla, vychozi materialy
nebo ¢inidla pro jiné slouceniny. V pfirod¢€ jsou aldehydy a ketony asto kombinovany s jinymi
funkénimi skupinami, jako je vanilin, hormony nebo sacharidy. Casto se pouZivaji jako éterické

oleje.

1.2. Vzdélavaci vystup

nakreslit rizné ptiklady acyklickych a cyklickych aldehydu a ketonti

ukazat strukturu aldehydt a ketonti pomoci molekularnich, strukturnich,

kondenzovanych strukturnich vzorcti a pomlcek

e pojmenovat aldehydy a ketony podle nomenklatury IUPAC nebo vygenerovat nazev

v programu ChemSketch

e urcit molekuldrni vzorec dfive nakreslenych aldehydu a ketonti v programu

ChemSketch

e zobrazit 3D modely molekul aldehydi a ketonti nakreslené ve 2D pomoci

ChemSketch a otocit je
e zlepsit zobrazeni struktury aldehydl a ketonli pomoci funkce Clean Structure
e ulozit do pocitace dvourozmérnou a trojrozmérnou strukturu aldehyda a ketont

e zlepsit digitalni dovednosti pomoci webového prohlizece k nalezeni dalSich prikladi

aldehydt a ketoni

1.3. Instrukce pro pouzivani programu ChemSketch
Priklad 1
Methanal, ethanal, propanal, propan-2-on



Nakreslete molekuly methanalu, ethanalu, propanalu a propan-2-onu, abyste vidéli rozdil mezi
aldehydovou a ketonovou skupinou C=0. Vycistéte strukturu a generujte nazvy. Proved’te 3D

optimalizaci a vytvoite 3D modely. Otocte je.

KROK 1

Nakreslete metan, etan a dvé molekuly propanu, jak je zndzornéno na obrazku 1. PouZijte rezim
Structure a moznost DrawNormal. Kliknéte na prazdnou oblast a objevi se CHa. Kliknutim na
tento atom uhliku se vytvoii jednoduché vazba uhlik-uhlik. PodrZzenim klavesy Ctrl a kliknutim

na kazdy nasledujici atom uhliku je mozné nakreslit uhlovodikovy fetézec tii atomi uhliku.
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Obréazek 1. Struktura methanu, ethanu, propanu

KROK 2

Kliknéte na O (kyslik) na levém panelu nastroji Toolbar. Kliknéte na prvni atom C v metanu,
etanu a prvnim propanu a tdhnéte mysi. Objevi se OH skupina (obrazek 2a). Kliknéte na druhy
atom C v druhé molekule propanu a tazenim mysi vytvoite OH skupinu. Kliknéte na vazbu C-

OH v kazdé¢ struktuie. Skupina C=0 se zobrazi, jak je zndzornéno na obrazku 2b.
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Obrézek 2. a) vytvafeni C-OH vazby, b) vytvateni C=0 vazby

KROK 3

Kliknéte na atom H na levém panelu nastroju Toolbar a kliknéte na atom C skupiny C=0 a
tazenim mysi vytvoite skupinu CHO v prvnich tfech strukturach (obrazek 3).
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Obrazek 3. tvofeni CHO skupiny
KROK 4
Vyberte prvni strukturu pomoci Lasso a poté pouzijte volbu Nastroj a vyberte Clean Structure
(obrazek 4a). Udé€lejte totéz se vSemi strukturami, abyste ziskali struktury na obrazku 4b.
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Obrézek 4. a) jednotlivé struktury, b) upravena struktura.



KROK 5
Pouzijte Lasso a vyberte prvni nakreslenou strukturu. Kliknéte na nabidku Tools, vyberte
Generate a poté Name for Structure , jak je znazornéno na obrazku 5a. Udélejte totéZ se vSemi

strukturami, abyste ziskali jejich jména (obrazek 5b).

] ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.sk2)
File Edit Pages |Jools | Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help

Structure | Draw Structure Properties Altsshift=S ] @ Q (Pagewid ~ || [} Fal%e FE @ & © | % recne woedes foens [ 2=w8 A RS §ue |
& @ & | - Clean Structure |7l B TFIPE ¢4 @ @ 2hnd o,
& o ° Check Jautomeric Forms Ctri+Shift+T 50 60 70 80 %0 100 10 120 130 140 150 160 170 180
Wl 30 Suueture Optimization  Cusshift+3 AP U T PO PN T TN PR T PP TP DT TETIN PEUTE TN IUTE PRI FIVET PRI RPN T DI P U NN TEO IR
s MassSpec Scissors
c 3 Show Aromaticity Ctri+Shift+A
o Hide Aromaticity Ctrl+Shift+H
N i Expand Shorthand Formulae  Ctrl+Shift+F
o |
N : Add Explicit Hydrogens Ctri+Shift+Y
_k: 2 Remove Explicit Hydrogens  Ctrl+Shift+R
si ] Bring Bond(s) to Eront Ctri+F . . .
P 1 Send Bond(s) to Back Ctrl+K e H-C H-C
S| @ Auto Renumbering Crl+ShifteN f 3 3
- B Clear Numbering Ctrl+ShiftsL . . H3C H H CH
£ Show/Hide Atom Numbers 3
Br 1
w 407 Generate A hame for Structure  Curl+Shiftel | H Q @]
3 Search for Structure... Ctri+Shift+C Stereo Descriptors . . - O
| Stereo Descriptors Options...
3 Calculate " | SMILES Notation
3 Structure from SMILES
2 InChl for Structure
4 InChl Options...
- Structure from InChl

(0]
propanal propan-2-one

H
formaldehyde

0 HaC HaC
o
o)

acetaldehyde

b
Obrazek 5. a) nazev struktury, b) pojmenovani struktury
KROK 6
Pro 3D optimalizaci vyberte kazdou z nakreslenych struktur a pouzijte ikonu 3D optimalizace,
jak je znazornéno na obrazku 6a. Zobrazi se okno na obrazku 6b. Vyberte ne. Obrazek 6¢

ukazuje struktury po 3D optimalizaci.
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Obréazek 6. a) 3D optimalizace vybrané struktury, b) zobrazené okno, ¢) 3D optimalizované
struktury metanalu, ethanalu, propanalu a propan-2-onu



KROK 7

Vyberte nejprve propanal a poté propan-2-on. Pouzijte tlacitko 3D Viewer , jak je znazornéno
na obrazku 7a. Objevi se nové okno s 3D pohledem. MiiZete otocit strukturu a zménit jeji

vzhled, abyste vidéli rozdil mezi aldehydovou a ketonovou karbonylovou skupinou.
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Obrazek 7. a) Tvorba 3D modelu
b) 3D Model molekuly propanalu, ¢) 3D Model 3D Model molekuly propan-2-on
KROK 8

Ulozte strukturu molekuly a 3D modely kliknutim na Soubor (File) a poté na Ulozit jako (Save
as).

Priklad 2

Nakreslete molekulu fenylethanalu. Fenylethanal voni jako Sefik a hyacint. Vycistéte strukturu,

vytvoite ndzev a molekularni vzorec a zobrazte jej ve tiech rozmérech.

KROK 1

Na pravé strané panelu nastroji (Radicals Toolbar) a kliknéte na benzen a poté kliknéte na

prazdnou oblast. Objevi se struktura benzenu. Kliknutim na libovolny atom uhliku vytvotite



skupinu CHs, dalsim kliknutim vytvofite ethylovou skupinu. Nakreslena struktura je

ethylbenzen, jak je zndzornéno na obrazku 1.
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Obrézek 1. Ethylbenzen.

KROK 2

Kliknéte na O (kyslik) na levém panelu nastroju Toolbar. Kliknéte na Draw Normal (::), a
poté kliknéte na posledni atom uhliku a pfidejte vazbu. Kliknutim na vazbu C-OH ziskate
karbonylovou skupinu jako na obrazku 2.

Obréazek 2. Vznikl benzen s ethylovou a karbonylovou skupinou.

KROK 3

Vyberte prvni strukturu pomoci Lasso a poté pouzijte volbu Nastroj a vyberte Clean Structure

(obrazek 3a), abyste ziskali vy¢isténou strukturu na obrazku 3b.
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Obrazek 3. a) pivodni struktura, b) upravena struktura.

Pouzijte Lasso a vyberte prvni nakreslenou strukturu. Kliknéte na nabidku Tools, vyberte

Generate a poté Name for Structure, jak je znazornéno na obrazku 4a a 4b.
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Obrazek 4. a) Vytvofeni nazvu pro strukturu, b) nakreslena a pojmenovana struktura.

KROK 5

Pouzijte laso a vyberte Drawn structure. Kliknéte na nabidku Tools, vyberte moznost Calculate
a poté kliknéte na Molecular Formula (obrazek 5a). Objevi se nové okno s molekularnim
vzorcem. Zvolte Copy to Editor (obrazek 5b), abyste ziskali molekularni vzorec, jak je
znazornéno na obrazku 5Sc.
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Obrézek 5. a) Vytvoteni molekularniho vzorce, b) Zobrazeni molekularniho vzorce, c)
Zobrazeni molekularniho vzorce.

KROK 6
Pro 3D optimalizaci vyberte nakreslenou strukturu pomoci Lasso a poté kliknéte na ikonu 3D
optimalizace jako u ptikladu 1. Pro pfesun nazvu a molekularniho vzorce pouzijte tlacitko

Select/Move a pouze piesuiite prostor s nazvem a vzorcem, jak je znazornéno na Obrazcich 6a

a 6b.
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Obrazek 6. a) a b) Nazev a molekularni vzorec z 3D optimalizovaného vzorce.



KROK 7

Pieneste strukturu do 3D prohlizeée (Viewer ). Otocte strukturu a pouzijte rizné zpusoby

zobrazeni molekuly fenylethanalu. Nékteré z nich jsou zndzornény na obrazcich 7a-7e.
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Obrazek 7. a-e) Rizné zptisoby zobrazeni modelid fenylethanalu.

KROK 8

Ulozte strukturu molekuly a 3D modely kliknutim na Soubor (File) a poté na Ulozit jako (Save
as).

Piiklad 3

Nakreslete molekulu cyklopentan-1,3-dionu. Zobrazte jej pomoci skeletarniho, strukturalniho
a molekularniho vzorce.



KROK 1
Na pravé stran€ panelu nastroji (Radicals Toolbar) kliknéte na cyklopentan a poté kliknéte na

prazdnou oblast. Struktura cyklopentanu bude vypadat jako na obrazku 1.
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Obrazek 1: cyclopentan
KROK 2
Vyberte O na levém panelu nastrojii a vytvoite vazbu na libovolném atomu uhliku a totéz

udélejte na tretim atomu uhliku pomoci mysi (obrazek 2a).

Kliknutim na vazby C-OH ziskate karbonylovou skupinu (obrazek 2b).
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Obrazek 2. a) vytvoieni C-OH vazby, b) vytvoifeni C=0 vazby



KROK 3

Upravte strukturu vybérem struktury pomoci Lasso a kliknutim na moznost Tools Clean
Structure (obrdzek 3a) nebo pomoci ikony Clean Structure. Skeletni vzorec cyklopentan-1,3-

dionu bude vypadat jako na obrazku 3b.
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Obrazek 3. a) Struktura cyklopentan-1,3-dionu, b) Upravena struktura cyklopentan-1,3-
dionu.

KROK 4

Chcete-li zobrazit nakresleny skeletarni vzorec se strukturnim vzorcem, kliknéte na Tools a

vyberte moznost Add Explicit Hydrogens (obrazky 4a a 4b). Vyberte strukturu pomoci Lasso,

kliknéte na Tools a poté Structure Properties (obrazek 4c). Objevi se nové okno. Zaskrtnéte

All v ¢asti Show Carbons a poté kliknéte na Apply, jak je znazornéno na obrazku 4d, abyste

ziskali strukturni vzorec (obrazek 4e).
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Obréazek 4. a) Piidani expl. vodiki, b) Pfidany expl.vodiky, ¢) Zména vlastnosti struktury,
d) Zobrazeni uhlikl pro vytvoieni strukturniho vzorce, e) Strukturni vzorec pentan-1,3-
dionu

KROK 5

Vytvoite molekularni vzorec pomoci Tools, Calculate a poté Molecular formula jako v
ptikladu 2.
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Obrézek 5.Strukturni a molekularni vzorec cyklopentan-1,3-dionu

KROK 6

Pteneste strukturu do 3D prohlizece. Otocte strukturu a pouzijte rizné zpusoby jejiho
zobrazeni.

KROK 7

Ulozte strukturu molekuly a 3D modely kliknutim na Soubor (File) a poté na Ulozit jako (Save
as).

1.4. Priklady tloh pro zpracovani obsahu vyuky



Nakreslete jeden z cis/trans izomeru citralu (3,7-dimethylocta-2,6-dienal), slozky esencialniho
oleje z citronové travy.

Vy¢istéte strukturu.

Vygenerujte nazev a urcete molekularni vzorec.

Zobrazte jej v 3D prohlizeci a otocte jej.

Ulozte strukturu molekuly a 3D model.

1.5. Priklady tloh pro hodnoceni studentt

Nakreslete molekuly butandial a 5-methylheptan-2,4-dion.
Vy¢istéte strukturu.

Vygenerujte nazev a urcete molekuldrni vzorec.

Zobrazte jej v 3D prohlizeci a otocte jej.

Ulozte strukturu molekuly a 3D model.

Prohledejte internet a najdéte priklady aldehydii a ketont ke kresleni, generujte nazvy a
molekularni vzorce v ChemSketch, zobrazte je v 3D prohliZeci.

LITERATURA

A. Smrdu: Snov in spremembe 3, Il. izdaja, Jutro, 2010;

A. Smrdu: Kemijo razumem, kemijo znam 3, Naloge iz kemije za 3. letnik gimnazije, 1. 1zdaja,
Jutro, 2020;

A. Kornhauser: Organska kemija 11, 11.izdaja, DZS, 2000

M.Tisler: Sporocilnost molekul, DZS, 1998

Predmetni izpitni katalog za splosno maturo iz kemije, RIC, 2021
www?2.chemistry.msu.edu/faculty/reusch/virttxtjml/aldketl.htm
www.unacademy.com/content/cbse-class-12/study-material/chemistry/uses-of-aldehydes-
and-ketones/
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UCITELSKY MANUAL — ChemDM
BIOMOLEKULY

1. ZPRACOVANI

Vyucovaci jednotka: Biomolekuly

Nazev jednotky: Biomolekuly

Odhadovany pocet hodin: 2

1.1. TEORETICKY UVOD

e Biomolekuly jsou latky, které produkuji a vyuzivaji organismy.

e Biomolekuly maji rtiznou strukturu a funkce. 4 hlavni skupiny biomolekul jsou
sacharidy, lipidy, proteiny a nukleove kyseliny.

e Sacharidy piedstavuji hlavni zdroj energie pro organismy.

e Lipidy maji rizné funkce jako napt. zdroj energie nebo vystavba biologickych
membran.

e Bilkoviny maji také mnoho typi struktur a funkci. Podili se napt. na vystavbe svalt,
funguji jako protilatky, najdeme je mezi hormony a v neposledni fad¢€ funguji jako
enzymy.

e Nukleové kyseliny maji zdsadni vyznam pii pfenosu genetické informace.

1.2. VYSTUPY VZDELAVANI JEDNOTLIVYCH KAPITOL

e nakreslit rizné typy monosacharidii pomoci Fischerovych a Haworthovych vzorct
e pouzivat nazvoslovi sacharida

e psat chemickymi rovnicemi reakce sacharidi

e psat vzorce “D” a “L” optickych izomera

e ulozit v chemsketch soubory



1.3. NAVOD K POSTUPU ZAPISU VZORCU

Piiklad 1

Nakreslete vzorec molekuly D-glucosy pomoci Fischerova vzorce.

KROK 1
Zacénéte v rezimu Structure, kliknéte na Templates (Obrazek 1).
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Obréazek 1. rezim structure - templates

KROK 2

Oteviete Template window, rezim draw kliknéte na carbohydrates a oznaéte vzorec D-

glucose a kliknutim umistéte do otevieného souboru.

e
. Template Windob
Structure raw}) Carbohydrates
2 Aldoses Ketoses
Alkaloids OH OH OH OH
Anions l: E E E
Aromatics o o °© © © o
— - - H——OH HO——H H——OH HO——H
| Bicyclics H——OH HO——H H——OH H——OH HO——H HO——H
u ﬁarbuhydrates> H OH H OH H OH H OH H oH H oH
Chains OH OH OH OH OH OH
DNA/RNA Kit i
Lab Kit D-Erythrose D-Threose D-Psicose D-Fructose D-Sorbose D-Tagatose
Monocyclic Alkanes O 0 0 0 EOH EOH
N—Containing Groups H OH HO H H OH HO H (o] o]
Newman Projections H OH H OH HO H HO H H OH HO H
O- and S-Rings H OH H OH H OH H OH H OH H OH
Orbitals OH OH OH OH OH OH
Phosphorus Compounds . . D-Ribulose D-Xvlulose
: D-Ribose D-Arabinose D-Xylose D-Lyxose ~R1bulose ~AyIUlose
Folycyclics
Folygons
Polymer Templates /O /0 /O /0 /O /O /0
Reaction Symbols H——OH HO——H H H——OH HO——H H—OH HO——H
Rings H——OH  H-——OH H H——OH H—T-0OH HO——H HO ——H
Steroids H——OH H-—{OH OH HO—|-H HO—|{H HO—-H  HO——H
Sugars: alfa-D-Pyr H—OH  H——OH OH  H—1+OH H—{OH H—OH  H——OH
Sugars: beta-D-Pyr OH OH OH OH OH OH OH
Terpenes D-Allose D-Altrose D-Glucose D-Mannose D-Gulose D-Idose D-Galactose D-Talose



Obréazek 2. Vybrat Carbohydrates a strukturu glukosy



KROK 3

V modulu structure oznaéte vzorec (Obrazek 3).
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Obrézek 3. Oznaceni ikony Struktury

KROK 4
Rozbalte na listé zalozku Tools (Obrazek 4) a vyberte Structure properties, zatrhnéte All
(Obrazek 5).

File Edit Pages emplatea

Structure | Draw (] ¢ 4 &5 ¢

Obréazek 4. Oznagit Tools

KROK 5



Vsechny atomy ve Fischerové projekci zobrazite stisknutim tla¢itka Apply (Obrazek 5).

Properties ? X
Current Style
__ AUTOSAVE______ | | Save  Del /O
-
Markush Biosequence Coloration HC
Common Atom Bond |
Shows Carbons H_C_OH
[«] Al Hide Zero Charge |
Terminal Cross Qut Invalid Atorr
Size Calculation H_C_O H
Atom Symbol Size |
Auto e
Bond Length |7 mm = HO C H
Atom Style Bond Style |
|Aria| V| |D.? pt V|
. n=gen
Set Default HZC\
Update From Restore Default OH

Obrazek 5. Nastaveni struktury a Fisherova vzorce pro D — glukozu

Priklad 2
Vygenerujte nazev struktury.
KROK 1

Nakreslete molekulu vyuZitim modulu Structure.

Obréazek 8. Struktura D — glukdzy

KROK 2

Kleknéte na Tools.

Vyberte Generate.

Vyberte moznost Name for the structure (Obrézek 8).
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Obréazek 8. Postup pro vytvofeni nazvu struktury
Priklad 3

Nakreslete molekulu glukosy a vygeneruj nazev v Haworthové projekei.
KROK 1

Zaénéte v modulu draw, Klikni na templates (Obrazek 9).
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Obrazek 9. Kliknout na ikonu kresleni

KROK 2

Oteviete template window, v rezimu draw vyber Sugars:alfa-D-Pyr (Obrazek 10a).

Oznacéte vzorec a-D-glucopyranose a vlozte do otevieného souboru (Obréazek 10b).

= Template Window

"| Structure Draw Sugars: arFa—DuF‘yr‘ H

| Alkaloids I H
Anions H H Ol
Aromatics HO
Bicyclics : QH O.H. . : ; OH. H. . A - / .OH . H

a-D-Allopyranose  a-D-Altropyranose a-D-Arabinoy

Carbohydrates OH OH
Chains
DNA/RNA Kit HO OH HO A
Lab Kit H 4 H OH H 4 o
Monocyclic Alkanes OH OH OH H

N-Containing Groups
a-D-Glucopyranose o-D-Gulopyranose a-D-Idopyr

Newman Projections

O- and S-Rings OH

Orbitals H OH

Phosphorus Compounds O)—P 0

Polycyclics HO CH

Polygons H H OH OH OH Ot
Polymer Templates a-D-Mannopyranose a-D-Psicopyranose o-D-Ribopy
Reaction Symbols H OH "
Rings OH

S HOHH oo HOOHH OOH HOHH H
Sugars: alia D Pyv HO OH H OH HO

Sugars. H H H H H O

Terpenes

a-D-Tagatopyranose a-D-Talopyranose a-D-Xylopy

Obrazek 10a. Vybér alfa-D-Pyr Obrazek 10b. Vybér a-D-glucopyranosy



KROK 3

Nazev muzete bud’ vygenerovat analogicky jako u Fischerova vzorce, nebo Ize vyuzit nazev

uvedeny pod strukturou.

OH OH
H OH H OH
C)I-ll_| H C}I-||_I H
HO OH HO OH
H OH H OH
a-D-glucopyranose a-D-Glucop}’l’aHOSE

Obréazek 11. a-D-glucopyranosa

Priklad 3
Zjistéte vybrané vlastnosti D-glukosy.

KROK 1

Nakreslete molekulu D-glukosy v modulu “structure”, kliknéte na libovolné misto v

dokumentu pro oznaceni struktury.

Obrazek 12. D-glukosa

KROK 2

Rozbalte na listé ikonu “Calculate Selected Properties” (Obrazek 13 a 14).

F ACD/AD Viewer: ChemSketch Window - [nonameD1.5k2]
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Obrazek 13. Postup pro zobrazeni vlastnosti struktury

Calculation Results >
Maolecular Formula: CgH120g ~
Formula Weight 180.15588
Composition: C{40.00%) H(6.71%) O(53.29%)

Molar Refractivity: 3754+ 03 cm’

Malar Volume: 1139+30cm’

Parachor: 3529+40cm®

Index of Refraction: 1573002

Surface Tension: 920+ 3.0dynefcm

Density: 1581+ 0.06 gfem®

Dielectric Constant: Mot available

Ml rimr e b L e 1400 . ALC 1“'2'4..-\..“3 M
Select Properties Copy To Editor Cancel Help

Obrazek 14. Vlastnosti struktury

KROK 3
Vyberte Select Properties (Obrazek 15).

( Select Properties )! Copy To Editor Cancel Help

Obrazek 15. Vybér vlastnosti

KROK 4

Kliknéte na unselect all a vyberte pozadované vlastnosti, poté dejte “ok” (Obrazek 16).



KROK 5

Select Properties to Calculate

Properties

Malecular Formula ~

Formula Weight
Composition
Molar Refractivity
Malar Volume
Parachor

Index of Refraction
Surface Tension
Density

Dielectric Constant
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RDBE
Monoisotopic Mass
MNominal Mass

Average Mass W

Select All Unselect All

Cancel Help

Select Properties to Calculate *

Eroperties

Malecular Formula ~
Formula Weight

[0 Composition

[0 Molar Refractivity

[J Molar Volume

[] Parachor

[] Surface Tension

[ Density

[ Dielectric Constant

[ Polarizability

[ RDBE

[ Monoisotopic Mass

[ Mominal Mass

[ Average Mass v

Select all Unselect All

Cancel Help

Figure 16. Vybér spravnych vlastnosti

Kliknéte na Copy to editor (Obrazek 17 a 18).

& =

(& s

Obrazek 17. Kopirovat




Calculation Results X

Molecular Formula: CgH120¢
Formula Weight 180.15588
Index of Refraction: 1573002

Select Properties ' Copy To Editor ' Cancel Help

ffp
H—r—0OH
HO ——H
H—r—0H
H—l OH Molecular Formula: C_H, O,
Formula Weight: 180.15588
~OH Index of Refraction: 1.573 + 0.02

Obrazek 18. Kopirovani vybranych vlastnosti



Priklad 3
Preved’te molekuly D-glucosy a a-D-glucopyranosy do 3D struktury.

KROK 1

Oznacte Fischertv vzorec a klikni na 3D-viewer (Obrézek 19).
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Obrézek 19. 3D-zobrazeni

KROK 2

Oznaéte Haworthtv vzorec a klikni na 3D-viewer (Obrazek 19).




Obréazek 20. Haworthtv vzorec D-glukosy

Priklad 4

Pouzijte rizné ikony pro vyjadieni délek vazeb a atoma (Obrazek 21)

Obrazek 21. Druhy 3D-zobrazeni

Pouzijte rizné ikony pro vyjadieni rotace molekul v prostoru (Obrazek 23)
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Obrazek 23. Rizné thly zobrazeni
1.4 ULOHY K PROCVICENI

Vyhledejte na internetu, jak vypada molekula fruktosy a nakreslete ji v programu
ChemSketch nejprve ve Fischerové, poté v Haworthove projekcei. Aplikujte na molekule

fruktosy moznosti vyjadieni ve 3D a zplisoby rotace vazeb.

1. Na molekule fruktosy vyieste cviceni

a) zapiSte dva typy struktur ve 2D

b) oznacte Fischertiv a Haworthliv vzorec

c) upravte strukturu molekul ndhradou funkénich skupin nebo atomt
d) vygenerujte nazvy molekul

e) znazornéte molekuly ve 3D prohliZzeci

f) vyjadiete moznosti rotace atomil a vazeb

g) vyhledejte, molekulovy vzorec, molarni hmotnost and index lomu fruktosy
2. Vyberte z nabidky jednu molekulu monosacharidu, zndzornéte v ChemSketch, vyjadrete

pomoci 3D prohlizece a vyhledejte v informacnich zdrojich moznosti vyuziti a vyskyt v

bézném zZivoté. Soubor ulozte do pocitace.

1.5 PRIKLAD HODNOCENI PRACE STUDENTU



Prozkoumejte na internetu, jak vypada molekula galaktdzy, a zobrazte molekulu v programu
ChemSketch. KdyzZ jste reprezentovali molekulu galaktozy, prozkoumejte, jak molekula

vypada ve 3D formé, a aplikujte naucené funkce v ChemSketch.

1.Nakreslete galaktézu pomoci Sablon a proved'te s ni nasledujici:

a) nakreslete dva typy monosacharidovych struktur

b) oznacte Fischerovy a Haworthovy vzorce

¢) upravte strukturu molekuly vyménou atomt a funk¢nich skupin

d) vygenerujte ndzev ptivodnich struktur

e) zobrazte strukturu molekuly v 3D prohlizeci

f) znazornéte molekulu pomoci ikon vSech druht rotaci a ikon pro vyjadieni délek vazeb

g) najdéte molekulovy vzorec, molarni hmotnost a index lomu

2. Zapiste si do sesitu biologicky vyznam galaktdzy a jeji zdroje (vyskyt).

Zdroj: Marecek, A., Honza, J. Chemie pro Ctyfletd gymnazia 3 dil. 1. vyd. Olomouc:
Nakladatelstvi Olomouc 2000. 250 s. ISBN 80-7182-057-1

Zdroj:  Paulova, H., Dostal, J., Kralikova,, M., Pe§, O., Slanina, J., Taborska, E. and
Tomandlov4, M. Biochemie pro nelékaiské zdravotnické obory, vydani 1. Brno:
Nakladatelstvi: Masarykova univerzita 2021. 154 s. ISBN 978-80-210-9858-9



UCITELSKY MANUAL — ChemDM
KOORDINACNI SLOUCENINY

1. ZPRACOVANI

Vyucéovaci jednotka: Piechodné kovy

Nazev jednotky: Koordina¢ni slouc¢eniny

Predpokladany pocet hodin: 2

1.1. Teoreticky Gvod

Koordina¢ni slouceniny, také zndmé jako koordina¢ni komplexy, jsou slouceniny sestavajici z
centralniho kovového iontu (také znamého jako koordina¢ni centrum) obklopeného skupinou
ligandi. Ligandy jsou anionty nebo neutralni molekuly, které mohou darovat par nebo pary
elektronll a které jsou navazany na kovovy iont prostfednictvim koordina¢nich kovalentnich
vazeb. Ligandy mohou byt monodentatni, bidentatni nebo polydentatni. Kovalentni
koordina¢ni vazba je kovalentni vazba, ve které jeden atom z vazby (donorovy atom) dodéava
oba elektrony. Tento typ vazby se lisi od normalni kovalentni vazby, ve které kazdy atom
dodava jeden elektron.

Komplexy mohou byt neutrdlni nebo nabité. Kdyz je komplex nabity, je stabilizovan
sousednimi protiionty.

Pokud ma ion diive popsanou komplexni strukturu, nazyva se komplexni iont, ale pokud
neexistuje zadny Cisty ndboj (pokud existuje interakce mezi kationtem a komplexnim
aniontem, komplexnim kationtem a aniontem nebo komplexnim kationtem a aniontem), pak
se nazyva koordinacni sloucenina.

Koordina¢ni €islo je pocet donorovych atomi vazanych k centralnimu atomu/iontu kovu.
Mnoho koordina¢nich slouc¢enin ma odlisné geometrické struktury. Dvé bézné formy jsou
¢tvercova rovinna, ve které jsou Ctyti ligandy uspoiadany v rozich hypotetického ¢tverce kolem
centralniho atomu kovu, a oktaedrickd, ve které je usporadano Sest ligandi, ¢tyfi v roviné a
po jednom nad a pod rovinou.

Koordina¢ni slou€eniny maji schopnost vykazovat izomerii, coz je existence riznych sloucenin
se stejnym chemickym vzorcem, ale riznym usporadanim ligandii kolem kovového iontu. To
vede k riznym fyzikalnim a chemickym vlastnostem, diky ¢emuz jsou koordinac¢ni slouceniny

uzitecné v riznych aplikacich, v¢etné katalyzatorti, pigmentt a terapeutickych ¢inidel.



Kromé izomerie vykazuji koordinacni slouceniny cCasto zajimavé barevné, magnetické a

reaktivni vlastnosti, a tak hraji zasadni roli v mnoha oblastech chemie a maji Sirokou Skalu

praktickych aplikaci.

Nékteré priklady
Molekulovy Néazev Ligand | Koordina¢ni | Geometricka struktura
vzorec ¢islo
[Ag(NH3s)2]* Kation diaminstiibrny (I) NH3 2 Linearni
[Zn(CN)4)* Anion tetrakyanozine¢naty (II) CN- 4 Tetraedralni
[Ni(CN)4]* Anion tetrakyanonikelnaty (1) CN- 4 Ctvercovy rovinny
[PtCls]* Anion hexachlorplati¢ity (IV) Cl 6 Oktaedralni
[Co(NHa3)s]** Kation hexaamminkobaltity (111) NH3 6 Oktaedralni
[Pt(NH3)2Cl2] | Komplex diamminedichloroplatnaty | NHs, CI 4 Ctvercovy rovinny

(1

Cis trans izomer

1.2. Vysledky vzdélavani

V této kapitole se student naudi:

[ nakreslit rizné ptiklady koordinacnich iontii a sloucenin a ukézat je structuralism

vzorcem.

ukazat struktury koordinacnich slouc¢enin ve 2D

pro zobrazeni 3D modeli koordina¢nich sloucenin nakreslenych ve 2D pomoci

moznosti programu 3D Viewer

I O |

urcit koordinacni ¢islo a geometrii koordina¢nich slou¢enin

urcit mozné geometrické izomery koordinacnich slouc¢enin.

ukazat strukturu koordinac¢nich slou¢enin ve tfech rozmérech
otacet koordinac¢ni struktury ve dvou a tfech rozmérech

zmeénit trojrozmérné zobrazeni struktury koordinaénich ionti

urcit koordinacni ¢islo a tvar nakreslené koordina¢ni slouc¢eniny



posouvat struktury koordina¢nich sloucenin ve 2D a 3D
urcit/opravit délky vazeb a tihly vazeb v koordinac¢nich iontech

optimalizovat strukturu koordina¢ni slouc¢eniny

O o o oo

ulozit do pocitaCe dvourozmérnou a trojrozmérnou strukturu pozadovaného

koordina¢niho iontu nebo slouceniny.

1.3. Navod k pouziti programu ChemSketch

Priklad 1
Nakreslete [Ag(NHs3)2]" zobrazte strukturu iontu ve tiech rozmérech riznymi zpusoby, urcete

vazebné thly ...

KROK 1

Vyberte rezim Struktura. Vyberte Ag z levého panelu nastrojii nebo vyberte Periodickou
tabulku (panel nastrojii vlevo) a vyberte Ag a kliknéte na prazdnou oblast stranky. (Obréazek
la a 1b). Pti prvnim pouziti prvku ho musite vybrat z periodické tabulky, pozdé&ji se objevi na

levé stran¢ panelu néstroja.
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Obrazek 1. a) Vybeér pozadovaného prvku, b) Vyber Ag

KROK 2

Vyberte moznost DrawNormal, vyberte N z levého panelu nastroju (nebo z periodicke tabulky)

a nakreslete vazbu na kazdou stranu Ag. Obrazek 2



Structure | Draw (7] @ =3 =1 Ll @ |

a# O [N ¢ H. ¢|loe A+~

40 50 60 70
i mmi\\\\|||\\\||||\‘||||||||||||\|||||\‘|||

Br G0 -

File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-C

Structure | Draw | (] ¢7) (4 &5 ST 9 § &

ag L[S 7&K E e A+ S5
40 50 60 70

[Li|
= mmil....l‘.ul‘...l.... [EVEFENEN EPEPEFE AR R

jmr

2 g

o ww

Obrazek 2. Kresba Ag-N vazba.

KROK 3
Nakreslete tfi N-H vazby (dusik-vodik) na kazdém N. Obrazek 3 a a 3 b). Opakujte s jinym

atomem N.
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Obrazek 3. Kresba vazeb N-H
KROK 4

Ptifazeni spravného naboje pro Ag.

Vyberte # (Chemické vlastnosti atomu), kliknéte na Ag a zménte naboj. Klepnéte na tlacitko
OK (Obrazek 4).
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KROK 5
Musime ptidat zavorky a naboje. Piepnéte do rezimu kresleni (Draw) a vyberte zavorky lm

Obrazek 5 a. Pro ptidani naboje vybertet =24 v rezimu Draw a ptidejte naboj.
Obrazek 5b
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Obréazek 5. a) Ptidani zavorek, b) Pfidani naboje

KROK 6

Zobrazte strukturu ve 3D tak, ze ji nejprve vyberete a poté kliknete na moznost

2z
% na

hornim panelu nastroji. Otevie se nové okno s 3D pohledem na konstrukci (Obrézek 6 a) a

b).
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Obrazek 6. a)Vybér struktury

File Edit View Jools Options ACD/Labs Help
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Obréazek 6. b) Struktura ve 3D

KROK 7



Chcete-1i zobrazit nebo zménit hel vazby mezi dvéma atomy, vyberte moznost " (bond
angle). Abychom urcili vazebny tihel mezi atomy dusiku, musime kliknout na atom dusiku
(ktery zméni barvu na zelenou) nez na stiibro a dal$i atom dusiku. Otevie se okno se

zobrazenou hodnotou. Miizeme zménit hodnotu na spravnou. Obrazek 7.

st o L% (AR 2 8 f% A TE

X

Initial Bond Angle (N 3, Ag 1, N Z): 109.082 Deg

-

MNew Value: |180.0 Deg

Instant Preview

Obrazek 7. Ur€eni thlu vazby

KROK 8

Zkuste pouzit kazdou z moznosti otoCeni, pfesunuti a vybéru na hornim panelu nastroju:

R AU ")J*’, poté zobrazte strukturu kazdym ze zpiisobl, které program nabizi.

-
MozZnosti se také zobrazi na panelu néstroji: batPatral »

kliknutim na kteroukoli z moznosti se zméni zptisob zobrazeni iontu. Pro automatickou rotaci

iontu kliknéte na ikonu & )



Pro automatickou plynulou zménu z jednoho do druhého rezimu zobrazeni struktury s rotaci
kliknéte na ikonu @

KROK 9

Nyni mizeme vratit upravenou strukturu do programu ChemSketch kliknutim na moZnost
Copy to ChemSketch a vybérem moznosti Structure (Obrazek 8) upIné dole v rozhrani.

Optimalizovana struktura se nyni objevuje v ChemSketch.

Structure
ACD 3D Object

NONAME01S3D | Image |
1-ChemSketch |2-Copy to ChemSk | 3-3D View
Obréazek 8. Presunuti optimalizované 3D struktury do ChemSketch

Pokud zvolime Copy to ChemSketch a poté vybereme Image (Obrazek 9 a) ab)), mizeme
zkopirovat 3D strukturu do ChemSketch.

Select an Action before Pasting
() Clear current page

O Keep page contents

() Create new page

Cancel

Aghlz+
Copy to ChemSk |3-3D View |4-3D Optimization



Obrazek 9. a) Kopirovani struktury do Chem Sketch

KROK 10
Ulozte 2D i 3D struktury na plochu kliknutim na File a poté na Save As.
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Obrazek 9. b) Kopirovani struktury

Priklad 2

Nakreslete [Zn(CN)a]2-. Struktura je ¢tyfstén.

Nakreslete strukturu podle dfive naucenych krokti (Obrazky 1 az 9). Poté pouzijte diive
nau¢ené KROKY (STEPS) od 1 do 9 na tomto piikladu.

KROK 1



Zacnéte s rezimem Structure a vyberte DrawNormal.
Vyberte Zn z Periodické tabulky (panel néstrojii vlevo) a vlozte jej. Nakreslete Ctyfsténnou

strukturu (Obrazek 10).
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Obréazek 10. Kresleni ¢tyfsténu
KROK 2

Zaménte Ctyfi atomy Zn (kromé centralniho) za skupinu CN. Nejprve vyberte C z levého

panelu nastrojii a nahrad’te Zn. (Obrazek 11a).
KROK 3

Poté vyberte N a nakreslete trojnou vazbu (ukazte na vazbu, kolem vazby se objevi obdélnik,
poté kliknéte na trojnou vazbu) na atom C. (Obrézek 11 b), ¢ a d). Ptidejte také spravny naboj

na Zn.
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Obrazek 11. Kresleni skupiny KN — sled akci a) az d)

KROK 4

Pouzijte tlacitko Select/Move ( al ) a upravte délku a polohu vazby. Obrazek 11 d).

KROK 5



Chcete-li ziskat lepsi strukturu, pouzijte moznost 3D optimalizace . Pfedem vyberte

strukturu pomoci = a proved’te optimalizaci (Obrazek 12.)
N

(3R
e
- C—4N—~c=N
T

1

N

Obrazek 12. Struktura po 3D optimalizaci

KROK 6

Ptidejte zavorky a vlozte naboj komplexniho iontu. Viz ptiklad 1. Obréazek 13.

N\'
S /C
by |
C—ZN—c=N
i\ ,
N C

11

Obrazek 13. Struktura se zavorkami a naboji

Je také mozné pouzit stereo vazby misto béznych vazeb, jak je znazornéno na obrazku 14.

Kliknéte na ikonu ¥ na slozené vazbe. Opakujte s dalii vazbou. PouZijte ikonu ¥ .
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Obrazek 14. Struktura se stereo vazbami
KROK 7

Prezentace struktury ve 3D, jak je znazornéno na obrézku 15. Viz piiklad 1.

Initial Bond Angle (C 5, Zn 1, C 4): 109.535 Deg

New Value: |109.535 % | Deg

Instant Preview

Cancel

Obrazek 15. 3D Struktura a vazebny uhel
KROK 8

Otaceni struktury (viz krok 8, priklad 1 1).



Priklad 3
Nakreslete [Ni(CN)4]? . Struktura je ¢tvercova rovinna.

KROK 1

Zacénéte s rezimem Structure a vyberte DrawNormal. Postupujte podle krokt z prikladu 1.
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Obrazek 16. prvni krok [Ni(CN)4]>  Obrazek 17. Struktura pied tpravou

KROK 2



Zmeénte atomy Ni za skupinu CN jako v piikladu 2. Obréazek 17.

KROK 3

Struktura po Upravé — pouzijte moznost Cisté struktury a moznost 3D optimalizace Obrazek

18 a 19.

R Obrazek 18. Struktura po optimalizaci

Obrazek 19. 3D model

Priklad 4 (volitelny)

Nakreslete [Al(H20)s]** . Struktura je oktaedr. Vyuzijte kroky v piikladech 1a 2.

KROK 1

Nakreslete oktaedrickou strukturu. Obrazek 20.
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Obrazek 20. Oktaedricka struktura

KROK 2

Vyberte atom kysliku a nahrad’te 6 atomt hliniku (vSechny kromé centralniho). Obrazek 21.
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Obrazek 21.Nahrada atomut Al atomy O

KROK 3

Vyberte atom vodiku (H) a nakreslete dva na kazdy atom kysliku. Obrézek 22.
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Obrazek 22. Pfidavani atomt vodiku
KROK 4

Vybér spravného naboje pro hlinik. Vyberte vlastnosti atomu (panel nastrojii na levé strang) a

zméiite naboj. Obrazek 23.
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KROK 5

Upravte (vycistéte ) strukturu

)
.. Obréazek 24.
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Obrazek 24. Struktura po Gpravé
KROK 6

Zobrazte vyslednou strukturu trojrozmérné tak, Zze ji nejprve vyberete

.,
na moznost %

na molekulu. Obrazek 25 a) a b).

a poté kliknete

na panelu nastroji. Otevie se nové okno (3D Viewer) s 3D pohledem
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Obrazek 25. a) a b) Optimalizace a 3D struktura

1.4. Piiklady uloh pro zpracovani obsahu vyuky

1. Najdéte priklad barevného koordina¢niho iontu. Nakreslete ho. Popiste jeho strukturu a
uved’te koordinaéni ¢islo. Uved'te typ ligandu (monodentétni nebo...)

Poté tuto slouceninu znazornéte ve 3D, optimalizujte ji a uloZzte.



2. Prozkoumejte aplikace koordina¢nich sloucenin v kazdodennim Zivoté. Vyberte jednu
molekulu pro zobrazeni v programu ChemSketch. ZapiSte si do seSitu aplikaci zvolené
slouceniny v kazdodennim Zivoté.

UloZte si optimalizovanou 2D a 3D strukturu téchto molekul do svého pocitace.

3. Nakreslete priklad bidentatniho ligandu, naptiklad 1,2-diaminethandichloroplatina(ll)

1.5.Priklady uloh - hodnoceni studentii

1.Nakreslete nasledujici slouc¢eninu: [Pt(NH3)2Cl2] a jeji geometricky izomer. Pojmenujte oba

izomery a typ ligandi a proved’te s nimi nasledujici:

a) zobrazte strukturu slouceniny v 3D prohlizeci.
b) zobrazte strukturu slou¢eniny v 3D prohlize¢i pomoci ty¢i a mickd.
c¢) urcete vazebny uhel mezi atomy.

d) ulozte 2D 1 3D strukturu slouceniny na plochu pocitace.

2. Nakreslete nasledujici slouceninu [AuCl2Brz] . Urcete, zda ma tento ion geometrické

izomery. Pokud existuji, nakreslete je a zobrazte strukturu v 3D prohlizeci.
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UCITELSKY MANUAL — ChemDM
NAKRES APARATUR

1. ZPRACOVANI

Vyucovana jednotka: Nakres aparatur

Nazev jednotky: Nakres aparatur

Odhadovany pocet hodin: 1

1.1. Teoreticky Gvod

Odpatovani je d¢j, pti kterém dochézi k pfeméné kapalného skupenstvi na plynné. Toho se
vyuZziva napf. pti vysouseni pevné latky, pii oddélovani kapaliny z roztoku v tzv. odparkach.
Rota¢ni vakuova odparka je laboratorni zatizeni slouzici k rychlému odpateni vétsiho
mnozstvi rozpoustédla a ziskani pevné nebo netékavé kapalné latky v ném rozpusténé.
Vakuové odparky jsou komplexni laboratorni nastroje sestavené z chladice, destilacni banky,
kondenzac¢ni banky, motoru, ktery otac¢i destilaéni banku, drzaku k polohovani aparatury a
vodni ldzné€ s elektrickym ohfevem. Snizeného tlaku je dosazeno ptipojenim zdroje stabilniho
vakua. Rota¢ni vakuova odparka se vyuziva ptedevsim pro jednoduchou i zpétnou destilaci,

krystalizaci, suSeni, odparovani ¢i zahust'ovani.



Obrazek 1. Rota¢ni vakuova odparka



2. Vzdélavaci vystup

- navrh aparatury vakuové rotacni odparky

- prace s jednotlivymi ¢astmi aparatury

- Uprava, otoceni, peklopeni a zarovnani objektu
- vkladani a upravovani popiskl

- ulozeni vytvofeného schématu do PC

- tprava ulozeného schématu

3. Pokyny pro pouziti softwaru ChemSketch

Pro vkladani obrazkt je nutné v programu pfepnout na mod “Draw”
Open Template window

Switch to “Draw” mode

i ACD/ChemSketch - [noname01.sk2]
Eile Edit _Pages Tools Object Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help

N adEB8SA 9 § @ aQ PageWidvE]

] A ) =2 !'.:_’.E | ﬂ ! D

B %3 PubCih

Open Template Windowl
0 g

ToU

Obrazek 2. Prvni krok v ChemSketch (lab kit)

lab Kit - vystiizek, moznost posouvat se pomoci Sipek v sedmistrankové nabidce
Pouzijte “lab Kit” - moznost vybéru z n¢kolika stranek

Vybereme si nadobi, které potiebujeme k sestaveni dané aparatury, za¢indme s baitkkami s
kulatym dnem, splash guard, chladi¢ grahamtv, reducting adapter

ESC aby se odstranil zvoleny objekt
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Obréazek 4. Sipky

Otaceni ¢i preklopeni vybraného objektu je mozné pomoci funkce v levém hornim rohu,
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Obréazek 5. Otoceni / pfevraceni vybraného objektu

Pro zménu barvy plochy vybraného objektu je mozné vyuzit barevnou paletu, ktera se
nachdzi v levé ¢asti dolniho stavového radku.

‘__ ACD/ChemSketch - [noname01.sk2]
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Obréazek 6. Zména barvy

Pokud klikneme pravym tlacitkem na vybrany objekt, objevi se nabidka, co s vybranym
objektem chceme udélat. Pokud zvolime polozku Object Properties, mizeme ménit barvu

obrysové ¢ary ¢i jeji tloustku a provedeni (plna ¢ara, prerusovana).



File Edit Pages Tools Object Templates Options Documents Add-Or

Structure Drawlﬂ@ﬂé‘gq' @X ] Q

hlerm B eeh FFD b,
0 10 20 30 40 50
\ mm.....,l....l....|....I....|....l....l....l....l....l....x
G I
S _.-:- --------------------------------------------------------------------------------
N
3| 10
D _:' L ] o L]
() 1
e 4
=2
30- = g
3
1 -
o | @] Undo Ctri+Z
] Redo Ctri+Y
=G} 3 z —
il 1 Cut Ctrl+X
‘Q . . = Copy Ctri+C
" 505 Baste »
| Delete Del
_ig = - ~~
60 Object Properties !I

tlaaa



File Edit Pages Tools Object Templates Options Documents
Structure!Draw}ﬂ@ﬂéé@ ) @X
Nerm T e el FFD L.

0 10 20 30 40
\rnom FPRPIETIO] JSEP P CISTIETT S i IEPOTTAE 1y PPN PP PRRPISIPG) IRV VOSSP [P

| ObjectsP.. ? X

Ylshapes] |

Pen Shadow

Style :

APPIY |— ] 5 pt t
e 1.75 pt
0ad .. | w— 2 pt

padl o b ol

HE OO0 ¥ &on

—
—

B R E RN B S

B~
(=]
b

ol IIRY

5
o
o

el

G
Obrazek 7. Zména vybranych vlastnosti obrazku

pro Casti aparatury, které nejsou normalizované a tedy je nenajdeme v nabidce (napf. stojany,
drzaky...) 1ze jejich znédzornéni provést pomoci geometrickych tvarti v nabidce postranni

listy.



b ACD S ChemSketch —
File= Edit Pages T

Structure | Draw || &

=== = BEEL T L T

o
=

o
=

5|
0

=

Obréazek 8. Postranni lista v ChemSketch

Vlozenim jednoduchych tvarti Ize sestavit napt. vodni lazen, kterou najdeme i v navrhu nasi

aparatury. i u takto vlozenych objekti a tvart je mozné ménit barvu a tloustku ¢ary.
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Obrazek 9. Vytvoreni nestandardnich objekti v ChemSketch
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V ramci tvofeni protokold je nutné 1 vloZeni nazvi jednotlivych objekth, které tvoti
aparaturu. Postup je jednoduchy - ze stejné nabidky a stejnym zptsobem jako laboratorni

nadobi, nebo mizeme vlozit textové pole a ndzev dopsat ruéné.
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Obrazek 10. Vybér nazvi objektt
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Jednotlivé polozky, ze kterych tvofime aparaturu je mozné piesunout do popiedi nebo pozadi,

podle momentalnich preferenci. Pouzivame tlacitko Bring to Front, popf. send to Back.



2] ACD/ChemSketchalnoname01.sk2]

BE OO0 ¥ ¢ v

RV

ol

Obrazek 11. Posouvani objektem
uloZeni prace je mozné nékolika zplisoby - pro dalsi upraveni je nutné praci uloZit jako

pracovni seSit ChemSketch *.sk2, pro vyuziti napt do protokolu miizeme praci ulozit ve

formatu napf. jpg
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Obrgzek 12. Moznosti ulozeni objektu v ChemSketch

Sestaveni rotacni odparky

ChemDraw XML (*.cdxml)

HELM notation (* helm)

FASTA file (*fasta)

CML files (*.cml)

Adobe Acrobat (*.pdf)

Windows Metafiles (*.wmf)
Windows Enhanced Metafiles (".emf)
Windows Bitmaps (*.bmp;*.dib)
Paintbrush (*.pcx)

TIFF Images (* if)

GIF Images (* gif)

Portable Network Graphics (*.png
JPEG Images (" jpg)
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Obréazek 13. Laboratorni sklo pro sestaveni vakuové rota¢ni odparky
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Obrazek 14. Ptiprava vodni lazn¢ pro vyvoj vodni pary
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Obrazek 15. Finalni schema rota¢ni vakuové odparky

Finalni podoba navrzené aparatury rotac¢ni odparky.



Obrazek 16. Kone¢ny vzhled rota¢ni vakuové odparky

Dalsi priklad:

Filtra¢ni aparatura

1 Vyberte stojan
2 Piidejte klemu podle obrazku 17



Obrézek 17. Stojan a klema pro filtra¢ni aparaturu

3 Poté umistéte filtracni nalevku na konec klemy

4 Umistéte nalevku a pod ni kédinku - viz obr.18

[ )

Obrazek 18. Umisténi filtra¢ni nalevky a kadinky

5 Nakonec umistéte kadinku a sklenénou ty€inku nad filtraéni nélevku ve spravném thlu -

obr.19

]

C— )

Obrazek 19. Umisténi kadinky a sklenéné ty€inky nad filtracni ndlevku




4. Priklady ukoli pro zpracovani obsahu vyuky

Najdéte pramysloveé vyuziti destilacnich kolon pfi zpracovani ropy. Zaméite se na
technologii, zkuste si predstavit jednotlivé ¢asti primyslového zpracovani ropy a pomoci
programu Chemsketch nakreslete ¢ast procesu zpracovani ropy.

Jednotlivé dily destila¢ni kolony umistéte na volnou stranku programu Chemsketch a zkuste
jednotlivé dily pojmenovat.

Poté vSechny dily spojte a thledn¢ zarovnejte.

Vysledek své prace porovnejte se zadanim a vysledek konzultujte s lektorem.

5. Navrhy ukoli pro zZaky

Vytvoite a navrhnéte jednoduchou destilacni aparaturu.

Pojmenujte jednotlivé ¢asti technologického schématu a vysvétlete jejich princip a pouziti pii
destilaci.

Sestavte a srovnejte vSechny dily.

Popiste proces destilace a prodiskutujte vysledky své prace se svym lektorem.



