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Uczniowie poznaja chemie poprzez jej zastosowanie, rozwigzywanie probleméw i wizualizacje

Programy pomocne przy przygotowywaniu wizualizacji chemicznych
Edytory wzoréw i rownan chemicznych

Edytory wzoréw i réwnan chemicznych wykorzystywane sg przy opracowywaniu
publikacji i prezentacji z zakresu chemii w celu tatwego konstruowania skomplikowanych,
chemicznych struktur graficznych. Obecnie, najpopularniejszymi edytorami chemicznymi s3a:
MDL ISIS Draw, ChemSketch 12.0, oraz Symyx Draw 4.0. Wszystkie programy sg darmowe,
jezeli ich wykorzystanie ogranicza sie do celéw edukacyjnych. Dysponujg podobnymi
mozliwosciami graficznymi i funkcjonalnymi. Narysowane struktury z fatwoscig wstawiane
moga by¢ do dokumentdow tekstowych, prezentacji, grafiki wektorowej i bitmapowej oraz
skojarzone poprzez mechanizm OLE z edytorem, w ktérym powstaty.

Rekomendowanym programem, z uwagi na najwiekszg dostepnos¢ gotowych
struktur (Templates) i réwnan chemicznych jest MDL ISIS Draw 2.5. Instrukcja obstugi
programu (w jezyku polskim) stanowi zatgcznik do niniejszego opracowania.

Edytory mozna pobrac z nastepujacych stron WWW:

MDL ISIS Draw 2.5:

http://mdl-isis-draw.software.informer.com/2.5/

ChemSketch 12.0:

http://www?2.acdlabs.com/download/

Symyx Draw 4.0:
http://symyx-draw.software.informer.com/

Programy do wizualizacji czqsteczek zwiqzkéw chemicznych

Wizualizacja czasteczek zwigzkédw chemicznych jest niezbedna przy nauczaniu chemii
oraz pracy naukowej i pozwala na graficzne przedstawienie przestrzennej geometrii
czgsteczki za pomocg réznego typu projekcji graficznych. Budowanie fizycznych modeli
czasteczek juz dawno odeszto do lamusa, a mozliwosci graficzne wspotczesnych komputerow
pozwalajg na bardzo szybkie uzyskanie bardzo realistycznych wizualizacji, zaréwno
statycznych jak tez dynamicznych (animacji), przedstawianie orbitali czgsteczkowych,
catkowitych gestosci elektronowych itp. Niestety wiekszo$é tego typu aplikacji to programy
komercyjne, nastawione na zastosowania naukowo-badawecze. Istnieje jednak kilkanascie
programow darmowych o zadawalajgcych efektach graficznych, ktére z powodzeniem moga
by¢ wykorzystane w dydaktyce chemii i do tego celu sg rekomendowane.

RASMOL
Program stuzacy do prostej wizualizacji czgsteczek. RasMol odegrat wazng role w
biologii molekularnej jako jeden z prekursorow wizualizacji chemicznej. Pozwala na
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podstawowq analize molekularng (katy walencyjne, katy torsyjne, pomiar odlegtosci).

RasMol umozliwia eksport wizualizacji do grafiki 2D i 3D w wielu popularnych formatach.

Przyktadowe okno programu RasMOL przedstawiono ponize;j.

RGeS BINAPIE (=13

File Edit Display Colours Options  Settings  Export Help

Program korzysta z popularnego tekstowego formatu zapisu plikdw dla
tréjwymiarowych struktur chemicznych PDB (Protein Data Bank).

Platforma systemowa: Windows, Linux. Mac;

Strona domowa: http://www.rasmol.org/

Licencja: licencja bezptatna.
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Molden

Jest programem przeznaczonym do wizualizacji wynikdw obliczen, przy uzyciu takich
programow jak Gaussian, Gamess, Mopac uzywajgcych wspoétrzednych kartezjanskich jak i
wewnetrznego formatu. Molden pozwala na wizualizacje i analize wynikéw pod wzgledem
rozmieszczenia orbitali molekularnych i gestosci elektronowej, zmian konformacyjnych
energii uktadu, pozwala takze na wyswietlenie dopasowanych tadunkéw punktowych.

Przyktadowe okno programu Molden przedstawiono ponize;j.

Platforma systemowa: Windows, Linux. Mac;

Strona domowa: http://www.cmbi.ru.nl/molden/molden.html

Licencja: licencja bezptatna dla celéw akademickich.

WinWorks 3.0
MolWorks to prosty edytor molekularny. Mozna uzywac go do wizualizacji wynikéw

obliczen otrzymanych przy pomocy programéw tj.: Gaussian, MOPAC i GAMESS i innych.
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Pozwala takze na optymalizacje witasnorecznie zbudowanych czgsteczek. Program potrafi
oszacowa¢ fizyko - chemiczne witasciwosci czgsteczek. Posiada tatwy w obstudze interfejs
graficzny uzytkownika. Struktury mozna tworzy¢ za pomocg myszki i odpowiednich
przyciskdw w menu. Pozwala na prostg optymalizacje czgsteczki.

Program korzysta z popularnego tekstowego formatu zapisu plikéw dla

tréjwymiarowych struktur chemicznych XYZ.
Przyktadowe okno programu WinWorks 3.0 przedstawiono ponizej.
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= Molecular Control > Rotate: ctrl+drag, Move: shift+drag, Magnify: ctri+shift+drag, Z-plane Rotate: alt+drag

Platforma systemowa: Windows, Linux. Mac;
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Strona domowa: http://www.molworks.com/en/

Licencja: licencja bezptatna, wymagana rejestracja i aktywacja za posrednictwem
Internetu.

Tinker

Jest to oprogramowanie sktadajgce sie z petnego pakietu przeznaczonego do modelowania
molekularnego, mechaniki molekularnej oraz dynamiki. Thinker posiada wiele algorytmoéw
pozwalajgcych na mierzenie odlegtosci pomiedzy atomami, szukanie Sciezki reakcji,
optymalizacje otrzymanej struktury, liczenie pochodnych, obliczanie pdl sitowych.

Przyktadowe okno programu Tinker przedstawiono ponizej.
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Platforma systemowa: Windows, Linux. Mac;

Strona domowa: http://dasher.wustl.edu/tinker/

Licencja: licencja bezptatna.

Swiss-Pdb Viewer

Program przeznaczony do wizualizacji i edycji czgsteczek. Posiada bardzo
rozbudowany interfejs uzytkownika. Pozwala na zautomatyzowanie wielu zadan przy
pomocy odpowiednich skryptéw. Umozliwia wszechstronng analize molekularng (zmierzenie
dtugosci i katdw wigzania, zaznaczenie wigzan wodorowych oraz pokazanie mutacji
aminokwasow a takze naktadanie struktur, analize sekwencyjng). Pozwala na wyznaczenie
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energii punktowej, gestosci elektronowej a takze na obliczenie potencjatu

elektrostatycznego. Program posiada rowniez bardzo rozbudowang dokumentacje.
Platforma systemowa: Windows, Linux. Mac;

Strona domowa: http://spdbv.vital-it.ch/download.html

Licencja: licencja bezpfatna.

Program korzysta z popularnego tekstowego formatu zapisu plikéw dla
tréjwymiarowych struktur chemicznych PDB (Protein Data Bank).

Przyktadowe okno programu Swiss-PDB Viever przedstawiono ponizej.

Jeri (598 . U3 )

VMD
Program do wizualizacji molekularnej. Pozwala na tworzenie animacji 3d. Program
posiada wiele rozszerzen, ktére miedzy innymi pozwalajg na:
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- obliczanie katéw walencyjnych i torsyjnych;
- nadawanie koloru poszczegdlnym czesciom czastek;
- obliczanie dtugosci wigzan.

Mozna go wykorzystaé do wizualizacji obliczen z takich programoéw jak AMBER,
CHARMM, Gromacs, NAMD, PDB, X-PLOR. Pozwala na tworzenie obrazow o duzej
rozdzielczosci przy uzyciu bibliotek Pow-Ray.

Platforma systemowa: Windows, Linux. Mac;

Strona domowa: http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/

Licencja: licencja bezptatna.

Program korzysta z kilkunastu popularnych formatéw w tym z popularnego
tekstowego formatu zapisu plikéw dla tréjwymiarowych struktur chemicznych PDB (Protein
Data Bank).

Przyktadowe okno programu VMD przedstawiono ponizej.
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Avogadro

Avogadro jest programem przeznaczonym do wizualizacji, ale réwniez do budowy
oraz modyfikacji matych czgsteczek , a takze makromolekut. Dziata na wiekszosci platform
sprzetowych i systemowych. Do programu mozna dofgczy¢ wiele wtyczek, co pozwala na
jego rozbudowe pod wzgledem opcji, komend, renderingu, etc. Projekt jest dynamicznie
rozwijany, dzieki czemu program systematycznie uzyskuje nowe mozliwosci.

Platforma systemowa: Windows, Linux. Mac;

Strona domowa: http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Main Page

Licencja: licencja bezpfatna.

Przyktadowe okno programu Avogadro przedstawiono ponize;j.
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Chemiczne anaglify

Zaréwno przedstawione powyzej programy do wizualizacji struktur chemicznych jak
rowniez programy komercyjne nie posiadajg funkcji generowania obrazéw, ktére mozna
oglada¢ w popularnej ostatnio technologii stereoskopowej 3D. Chociaz wszystkie
wizualizacje przetwarzane sg w trzech wymiarach, to efekt koncowy (rendering) jest ptaski,
bo prezentowany jest na ptaszczyznie (monitora komputerowego lub projektora).
Najprostszg, najbardziej uniwersalng i najtariszg metodg wywotania efektu stereoskopowego
3D jest technika anaglifowa. Polega ona na wygenerowaniu dwdch obrazéw rdznigcych sie
katem obserwacji, oddzielnie dla lewego i prawego oka, a nastepnie wyswietlenie ich
jednoczesnie w dwéch barwach np.: czerwonej i cyjanie. Ogladanie takich obrazéw wymaga
zatozenia okularow z filtrami, odpowiednio: cyjan (dla prawego oka) i czerwony (dla oka
lewego). Obrazy stereoskopowe 3D sg bardzo przydatne dla oséb majgcych problemy z
wyobraznig przestrzenna.

Program Chemiczne anaglify powstat specjalnie na potrzeby niniejszego projektu,
stanowigc uzupetnienie mozliwosci istniejgcych programdéw do wizualizacji molekut. Pozwala
on rozwijaé wyobraZznie przestrzenng, nadajgc oglgdanym wizualizacjom realistyczng gtebie.
Doskonate efekty uzyskuje sie dla duzych, wieloatomowych molekut, ktére wizualizowane
tradycyjnie catkowicie tracg czytelnosé, a przy wykorzystaniu programu Chemiczne anaglify
mozna dostrzec najdrobniejsze szczegdty i niuanse geometrycznej struktury czgsteczki.
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Gtéwne okno programu przedstawia rysunek ponizej. W oknie tym umieszczone s3a:
belka narzedziowa z ikonami klawiszy narzedziowych, obszar wizualizacji czasteczki oraz

okno zawierajgce liste plikéw z biezgcego katalogu.
B Cfjaieans supalify ﬂkﬂmi

= L) soon  Dbroty automatyczne p

Timle.Fin =
ACETYLEN HIN i
ALANINE.HIN
ALLENE HIN
AMPICILLHIN
ANTHRACE.HIN
atna.hin
ASPIFIN HIN
bdna.hin
BENZENE.HIN
C180.HIN
C20HIN
C24DHIN
C540.HIN
CEDHIN
CBOHIN
CAFFEINE HIN
CHLOROPH.HIN
CHOLESTEHIN
CHRYSEMEHIN
COROMENE HIN
ETHANE.HIN
ETHANOLHIN
ETHYLEME HIN
GLUCOSE.HIN
HEMIN HIN
1504M LA HIN
MENTHOLHIN
METHANE HIN
nanarLrkaZ hin
MAPHTHACHIN
MAPHTHAL HIN
NIACIN.HIN
HICOTINE.HIN
PDB1BNA HIN
FOBICRN.HIN
PDBTFDHIN
FOBIGCN.HIN
FOBTYT.HIN
PDBSPTLHIN
FHEMANTH.HIN
PROGESTE HIN
FROPANE.HIN
PYRENE._HIN
RIBOFLAY HIN
SUCROSE.HIN L
TETRAHELHIN
TETRAPHE.HIN

THIAMINE. HIN I~
TEIPHEN'Y HIY

Funkcje i znaczenie poszczegdlnych klawiszy belki narzedziowej jest nastepujgce:

’;, — umozliwia przegladanie katalogéw w poszukiwaniu folderu z plikami danych w
o formacie HIN. Nacisniecie klawisza powoduje otwarcie nastepujgcego okna:
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Znajdz Folder 2 dansymi

= @ Pulpit
[Ei Moje dokumenty
=k i Ma&j kamputer
(=)= Dk lokalmy (C:
|5) ACDFREE
[5) cal4309
) dell
|5 Dew-Cpp
=5) Documents and Settings
(= All Users

=15 Politechnika Radomsk
"= hewland /]

mE

{

c%:> — umozliwia przesuwanie czgsteczki za pomocg myszki w ptaszczyznach X i Y.

ﬁ — umozliwia przesuwanie czgsteczki za pomocg myszki w ptaszczyznie Z.

Fu

O

~— —umozliwia powiekszanie lub zmniejszanie czgsteczki za pomocg myszki.
@ — umozliwia obracanie czgsteczki za pomocg myszki w osi X i Y.

O — umozliwia obracanie czgsteczki za pomocg myszki w osi Z.

Z00m

— umozliwia zmiane dtugosci ogniskowej obiektywu, wptywajgc na perspektywe obrazu.

Dbroty automatyczne

x| x| z]
XY, Z

— umozliwia wigczenie automatycznych obrotéw odpowiednio w osiach

3D
J — umozliwia wyltaczenie efektu stereoskopowego. Wyglad okna jest wtedy
nastepujacy:
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B8 Cjlopiez iz uunglify

AEE|

AL ¥ (e

Trnlb.hir
ACETYLENHIN
ALANIME.HIM
ALLENE HIN
AMFICILLHIN
AMTHRACE HIN
amna hin
ASPIRIN HIN
bdna.hin
BENZENE.HIN
CTB0HIN
C20HIN
C240HIN
CH40HIM
CBOHIN
CBOHIN
CAFFEINE.HIN
CHLOROPH HIN
CHOLESTE.HIN
CHRYSEME HIN
COROMEME.HIN
ETHANME.HIN
ETHANOLHIN
ETHYLEME.HIN
GLUCOSE HIN
HEMIMHIN
I1SOAMYLA HIN
MENTHOLHIN
METHANE.HIN
nanoiurka2 hin
NAPHTHAC.HIN
NAPHTHAL HIN
NIACIN.HIN
NICOTINE HIN
FPDB1EMA HIN
PDBICRM.HIN
FPDBIFDXHIN
PDBIGCM.HIN
PDB1:r1 HIN
PDBSPTLHIN
PHENANTH HIN
PROGESTE HIN
PROPAME.HIN
FYREME HIN
RIBOFLAY HIN
SUCRDSE HIN
TETRAHEL.HIN

TETRAPHE HIN
THIAMINE HIN
TEIPHEN'Y HIY

200

Obroty automatyczne o
R0 R vz 3]

L]
J - umozliwia wyswietlenie okna informacji o programie:
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POEL.03.03.4-00-003410

Program Chemiczne anaglify wykorzystuje tekstowy format plikdw dla tréjwymiarowych
struktur chemicznych HIN. Jest to format stosowany przez komercyjny program do
modelowania molekularnego HyperChem. Uzytkownik postugujacy sie innym programem do
modelowania czgsteczek moze przekonwertowaé format do postaci HIN za pomoca proste;j,
darmowej aplikacji OpenBabel (opis ponizej).

Platforma systemowa: Windows;

Strona domowa: http://www.mlodychemik.pr.radom.pl/

Licencja: licencja bezptatna — po zarejestrowaniu sie na stronie projektu.

OpenBabel

Program stuzacy do konwertowania formatéw plikdw zawierajgcych informacje
strukturalne tj.: pdb, xyz, i wiele innych. tagcznie mozliwe jest przetworzenie prawie 90
formatéw plikdw. Dodatkowg funkcjg programu OpenBabel jest mozliwo$é wyznaczania
tadunkéw punktowych przy uzyciu metody Marsilli - Gasteiger.
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Formaty akceptowalne przez program OpenBabel:
alc — Alchemy format
bgf — MSI BGF format
box — Dock 3.5 Box format
bs — Ball and Stick format
c3d1 — Chem3D Cartesian 1 format
c3d2 — Chem3D Cartesian 2 format
caccrt — Cacao Cartesian format
cache — CAChe MolStruct format [Write-only]
cacint — Cacao Internal format [Write-only]

car — Accelrys/MSI Biosym/Insight || CAR format [Read-only]
ccc — CCC format [Read-only]

cht — Chemtool format [Write-only]

cml — Chemical Markup Language

cmlr — CML Reaction format

com — Gaussian 98/03 Cartesian Input [Write-only]
copy — Copies raw text [Write-only]

crk2d — Chemical Resource Kit diagram format (2D)
crk3d — Chemical Resource Kit 3D format

csr — Accelrys/MSI Quanta CSR format [Write-only]
cssr — CSD CSSR format [Write-only]

ct — ChemDraw Connection Table format

dmol — DMol3 coordinates format

ent — Protein Data Bank format

feat — Feature format

fh — Fenske-Hall Z-Matrix format [Write-only]

fix — SMILES FIX format [Write-only]

fpt — Fingerprint format [Write-only]

fract — Free Form Fractional format

fs — FastSearching

g03 — Gaussian98/03 Output [Read-only]

g98 — Gaussian98/03 Output [Read-only]

gam — GAMESS Output [Read-only]

gamin — GAMESS Input [Write-only]

gamout — GAMESS Output [Read-only]

gau — Gaussian 98/03 Cartesian Input [Write-only]
gpr — Ghemical format

gr96 — GROMOS96 format [Write-only]
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hin — HyperChem HIN format

inchi — InChl format [Write-only]

inp — GAMESS Input [Write-only]

ins — ShelX format [Read-only]

jin — Jaguar input format [Write-only]

jout — Jaguar output format [Read-only]

k — Compares first molecule to others using InChl. [Write-only]
mdl — MDL MOL format

mmd — MacroModel format

mmod — MacroModel format

mol — MDL MOL format

mol2 — Sybyl Mol2 format

mopcrt — MOPAC Cartesian format

mopout — MOPAC Output format [Read-only]
mpd — Sybyl descriptor format [Write-only]
mpgc — MPQC output format [Read-only]
mpgqgcin — MPQC simplified input format [Write-only]
nw — NWChem input format [Write-only]
nwo — NWChem output format [Read-only]
pc — PubChem format [Read-only]

pcm — PCModel Format

pdb — Protein Data Bank format

pov — POV-Ray input format [Write-only]

pgs — Parallel Quantum Solutions format
prep — Amber Prep format [Read-only]

gcin — Q-Chem input format [Write-only]
gcout — Q-Chem output format [Read-only]
report — Open Babel report format [Write-only]
res — ShelX format [Read-only]

rxn — MDL RXN format

sd — MDL MOL format

sdf — MDL MOL format

smi — SMILES format

test — Test format [Write-only]

tmol — TurboMole Coordinate format

txyz — Tinker MM2 format [Write-only]
unixyz — UniChem XYZ format

vmol — ViewMol format
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xed — XED format [Write-only]
xml — General XML format [Read-only]

Xyz — XYZ cartesian coordinates format
yob — YASARA.org YOB format
zin — ZINDO input format [Write-only]
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Instrukcja program ISIS Draw 2.5
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Wstep

Program ISIS/Draw 2.5 nalezy do grupy graficznych edytoréw chemicznych i stuzy do
rysowania czgsteczek chemicznych, reakcji chemicznych, grafiki chemicznej dla celéw
prezentacji oraz struktur mozliwych do wykorzystania przy przeszukiwaniu bazy ISIS/Base.
Gtéwne okno programu przedstawia rysunek ponize;j:

& 1515/Draw - [Untitled 2] -10] x|
Eﬁ! File Edt Options Object Test Templates Chemistry  Window  Help _||5’|E|
Fl=| - SRR E RN E R EEE \ =
) BELKA POLECEN
BELKA SZABLONOW
- BELKA NARZEDZIOWA l%

POLE EDYCJI

st

1. Rysowanie czasteczek

1.1. Zasady ogolne
Rysowanie czgsteczek zwigzkdw chemicznych przebiega wedtug nastepujgcego schematu:

1. Narysowanie zrebu czgsteczki przy pomocy: narzedzi z belki szablonéw, szablonow z
arkusza szablondw oraz narzedzi z pionowej belki narzedziowe;j.

2. Jezeli jest to konieczne - edycja atomow, wigzan i czgsteczek. Wszystkie atomy sg
atomami wegla dopdki nie okreslisz inaczej.

3. (Opcjonalnie) Uzycie Chem Inspector’a dla potwierdzenia poprawnosci narysowanej
struktury.
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4. (Opcjonalnie) Zaznaczenie czasteczki i wybranie Object > Clean Molecule - aby upewnic
sie, ze czgsteczka posiada jednolite dtugosci wigzan oraz katy.

1.2. Rysowanie struktur przy pomocy narzedzi z belki szablonéw Oraz
szablonow z arkusza szablonow

Szablony sg fragmentami struktur lub czasteczek, ktére mozna uzy¢ jako gotowe segmenty
przy tworzeniu wiasnych struktur. Narzedzia z belki szablonéw pozwalajg na uzycie jednej
specyficznej struktury, podczas gdy arkusz szablonéw zawiera wiele struktur do wyboru.

1.2.1. Uzycie narzedzi z belki szablonow
1. Klikamy myszka jedng z ikon na belce szablonow.

DS O|G| O D G| e|0] &

2.  Wykonujemy jedng z nastepujacych czynnosci:

Aby umiesc szablon w polu edycji - klikamy myszkg w pustym obszarze tego pola.

Aby dotgczyc¢ szablon do istniejgcego wigzania - klikamy myszkg to wigzanie.

Aby potgczyc¢ szablon pojedynczym wigzaniem z istniejgcym atomem - klikamy myszkg ten atom.

1.2.2. Uzycie szablonu z arkusza szablonéw
1. Wybieramy odpowiadajgcy nam arkusz szablonéw z menu Templates (belka polecen):

I

t | Templates Chemizty  Window  Help

E Custornize Menu and T ools...

d= Set Primary Template Folder... |
Set Secondary Template Folder...

Opeh...
Alpha-D-Sugars
Apnino Acids

wl
Arrows

Rawms

Otworzy sie okno z wybranym arkuszem:
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2 Aromatics -0 x|
A
g )
S 2, |
Benzene Maphthalene Anthracene
[Fh] [Maph]
DU
e et
| i
o
Toluene Mesitylene Triphenvlmethane
[CFh3] -
A iy

2. Znajdujemy fragment struktury lub czgsteczki, ktéry chcemy doda¢ do naszego szkicu.

3. Klikamy atom lub wigzanie wybranego fragmentu struktury lub czgsteczki. Arkusz
szablondéw ukryje sie za gtéwnym oknem programu.

4. Wykonujemy jedng z nastepujacych czynnosci:

- Aby umies$é szablon w polu edycji - klikamy myszkg w pustym obszarze tego pola.

- Aby dotgczy¢ szablon do istniejgcego wigzania - klikamy myszkg to wigzanie.

- Aby pofaczy¢ szablon pojedynczym wigzaniem z istniejgcym atomem - klikamy myszka
ten atom.

1.3. Rysowanie wigzan i tancuchéw

Rysowanie wigzan

. T— . zedzie ,wi . . .
W celu narysowania wiazania, klikamy narzedzie ,wigzanie” na pionowej belce

narzedziowe;j: lub . Nastepnie klikamy myszkg w obszarze edycji rysunku, aby
umiesci¢ tam wigzanie lub ciggniemy myszka od juz istniejgcego atomu.

Domysine wartosci

Kazdy atom, wigzanie lub inny obiekt, ktéry rysujemy, posiada wstepnie wyznaczone,
domysine wartosci. Mozliwa jest jednak zmiana tych ustawien. Wykonanie polecenia
Options > Settings wyswietla okienko dialogowe, w ktérym po wybraniu odpowiedniej
zaktadki, mozemy dokonac¢ niezbednych zmian. Klikniecie klawisza Save w okienku
dialogowym spowoduje zapisanie nowych ustawien, aby byty one dostepne po ponownym
uruchomieniu programu ISIS/Draw. Klikniecie klawisza OK w okienku dialogowym, zmieni
ustawienia tylko do czasu wyijscia
z programu ISIS/Draw.
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Niektore ikony narzedzi majg maty trdjkacik w prawym dolnym rogu. Na przyktad

narzedzie wigzanie: . Oznacza to, ze dostepne s3g tu dodatkowe narzedzia. Naci$niecie i
przytrzymanie lewego klawisza myszy na ikonie wigzanie ujawnia nam dodatkowe narzedzia:
podwdjne wigzanie i potréjne wigzanie.

SN A7
Single Bond Tool
Click: Sprout a single hond

Fress-drag:  Draw a single hand

Click a hand:  Change to a single bond

Repeat click:  Switch between single,
double, and triple bond

Przesuniecie kursora na podwdjne wigzanie i zwolnienie klawisza myszki spowoduje
zmiane wygladu ikony narzedzia wigzanie z pojedynczego na podwdjne oraz ustawienie jako
domyslnego narzedzia podwdjne wigzanie.

Wigzania stereo
Wigzania stereo dostepne s3 na pionowej belce narzedziowej po nacisnieciu

i przytrzymaniu lewego klawisza myszki na ikonie: . Wybdr jednego z narzedzi:

fl i \xfl "fl | zmieni domyslne ustawienia wygladu ikony. Klikniecie w obszarze edycji
rysunku umiesci tam wybrane wigzanie. Jezeli kierunek wigzania jest nieodpowiedni, nalezy
ponownie klikng¢ posrodku jego dtugosci.

Zmiana typu wigzania

Mozliwa jest zmiana typu wigzania juz istniejgcego. W tym celu wybieramy zgdany
typ wigzania z belki narzedziowej, a nastepnie klikamy na wigzaniu, ktérego typ chcemy
zmienié.

Zmiana dtugosci i obroty wigzania

W celu zmiany dtugosci wigzania lub jego pozycji wybieramy narzedzie: .
Nastepnie zaznaczamy wolny koniec wigzania i ciggniemy myszkg do uzyskania zadanej
pozycji oraz dtugosci wigzania.

Rysowanie fancuchéw

.........

Do rysowania tancuchdow stuzg dwa narzedzia z belki narzedziowej: , Po
wybraniu pierwszego z nich, umieszczamy kursor myszki w polu edycji
i ciaggniemy myszka w zgdanym kierunku trzymajgc wecisniety jej lewy klawisz. W ten sposdb
powstanie jednokierunkowy tancuch, skfadajacy sie z pojedynczych wigzan. Podobnej
techniki uzywamy po wybraniu drugiego narzedzia. Zmiana kierunku ciggniecia myszki
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podczas rysowania tego tancucha, umozliwia tworzenie specyficznych ksztattéw, struktur
oraz pierscieni.

Rysowanie innych obiektow

Program ISIS/Draw umozliwia rysowanie takich obiektéow jak: linie, okregi,
prostokaty, wielokaty oraz strzatki. Obiekty te mozemy rysowac¢ po wybraniu jednego z

| [

narzedzi: 7 Nlﬁl , IU:II 0 , oraz
—= =2 —1—]—F
2= l= ===
;ﬁ' a:t —_—s | ] — ] —
i N P Pt I B
=l=|=]=]=]=

1.4. Rysowanie atomow

Rysowanie atomdéw wykonujemy przy pomocy narzedzia: % z belki narzedziowe;j.

Po jego wybraniu klikamy w polu edycji, w miejscu, gdzie chcemy umiesci¢ atom. Pojawi sie
pole tekstowe, w ktérym mozna wpisaé¢ symbol pierwiastka lub wybraé go z listy. Nacis$niecie
klawisza ENTER lub klikniecie gdziekolwiek spowoduje zatwierdzenie operacji. W podobny
sposdb mozemy wpisywacd tadunki, rodniki i izotopy.

Uwaga: Jezeli wprowadzimy standardowy symbol pierwiastka taki jak: br, ISIS/Draw
automatycznie przeksztatci go do postaci Br. Tekst, ktory nie jest symbolem
pierwiastka, jak na przyktad: bu, bedzie traktowany jako tekst nie majgcy
znaczenia chemicznego i pozostanie bez zmian (atom alias).

Powtdrzenie symbolu pierwiastka

Aby powtdrzyé symbol, ktory wiasnie wprowadzilismy, naciskamy klawisz Ctrl i
klikamy atom, ktdrego symbol chcemy wymieni¢ lub klikamy w polu edycji, aby doda¢ nowy
atom tego samego typu.

Edycja atomu

Edycja atomu mozliwa jest po wybraniu narzedzia strzatka wyboru: i lub L i
dwukrotnym kliknieciu myszka na atomie. Pokaze sie okno dialogowe Edit Atom, w ktorym
mozemy okreslié szereg parametréw zwigzanych z atomem. Wiecej informacji na temat

edycji atomu znajduje sie w punkcie 1.7. Edycja atomdw, wigzan i struktur.

1.4.1. Tekst o znaczeniu chemicznym
Tekstem o znaczeniu chemicznym jest dowolny symbol pierwiastka (element) lub symbole
pierwiastkow (elementy), ktdre wyszczegdlnisz. Mozliwe jest dotgczanie tadunkéw, rodnikow i
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izotopow. Dodanie tekstu o znaczeniu chemicznym do struktur umozliwia ich uzycie przy
poszukiwaniach w bazie danych ISIS/Base.

Wyszczegdlnienie tadunku
Dla okreslenia tadunku nalezy wprowadzi¢ znak plus + lub minus — po stosownym symbolu,
np.: N2+

Wyszczegdlnienie rodnikow
Dla wyszczegdlnienia rodnika nalezy wprowadzi¢ jeden z nastepujgcych znakéw po symbolu
pierwiastka:
(stan singletowy)
(stan dubletowy)
AN (stan trypletowy)

WyszczegOdlnienie izotopu
Dla wyszczegélnienia izotopu, nalezy wprowadzi¢ liczbe masowga atomu przed symbolem pierwiastka,
np.: 160.

Rysowanie jawnego (atomu) wodoru

Jawnym wodorem jest atom wodoru potgczony pojedynczym wigzaniem z innym
atomem. Ukrytym wodorem jest kazdy atom wodoru, o ktérym wiadomo, ze powinien by¢
obecny w okreslonej pozycji w strukturze, ale jest niewidoczny lub jezeli jest widoczny to
wystepuje bez wigzania dotgczonego do atomu.

ukryte ukryte
/7wodory /7wodory
e} OH
) \CH
C
// //
O O
hydrogens: Off hydrogens: On
(wodory niewidoczne) (wodory widoczne)
jawny wodor — ukryty wodor
0 / OQ
AN jawny wodor
C—H C—H -] Yy
// //
O O
hydrogens: Off hydrogens: On
(wodory niewidoczne) (wodory widoczne)

Rysowanie jawnego wodoru polega na:
- narysowaniu pojedynczego wigzania od atomu z ktérym woddr ma by¢ zwigzany,
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- podwdjnym kliknieciu myszka na wolnym korncu wigzania (domyslnie wstawiony jest tam
atom wegla),

- wybraniu symbolu H w wyswietlonym oknie dialogowym (Atom Edit) z pola symbol:

- nacisnieciu klawisza OK okna dialogowego.

1.4.2. Tekst nie majacy znaczenia chemicznego

Tekstem nie majgcym znaczenia chemicznego jest dowolny tekst, wprowadzony przy
pomocy klawiatury. Struktur chemicznych, ktére zawierajg taki tekst nie mozna uzyé przy
korzystaniu z bazy danych ISIS/Base. Wiecej informacji dotyczacych tekstu, nie ma znaczenia
chemicznego znajduje sie w punkcie Rysowanie struktur dla celéw prezentacji.

Zaznaczanie i odznaczanie atomow, wigzan i struktur

Kiedy przesuniemy kursor myszki nad jakims$ elementem w polu edycji rysunku, ISIS/Draw wskazuje,
czy element ten jest atomem, wigzaniem czy tez innym obiektem:

Atom Wigzanie Struktura

Podwdjne klikniecie myszkg na atomie, wigzaniu lub dowolnym obiekcie, w
odrdznieniu od pojedynczego klikniecia, powoduje otwarcie okna dialogowego, w ktérym
mozna dokona¢ edycji obiektu.

Zaznaczanie atomdw, wigzan i struktur

SEINE

Do zaznaczania atoméw, wigzan i struktur stuzg strzatki wyboru: , lub
Uzycie jednego z tych narzedzi zalezy od indywidualnych preferenciji.

o lub X

Narzedzia uzywamy do zaznaczania pojedynczych atoméw lub wigzan,
catych struktur i obiektéw nie chemicznych. Jezeli preferujemy zaznaczanie poprzez

wyznaczenie obszaru metodg ,lasso” to musimy zastosowac narzedzie: o Jezeli bardziej
odpowiada nam zaznaczanie poprzez wyznaczenie obszaru metodg prostokatnej ramki to

N

powinnismy uzy¢ narzedzia:

=

Uzycie strzatki wyboru: @ umozliwia zaznaczanie wytgcznie catych czgsteczek lub
obiektéw niechemicznych. Przy pomocy tego narzedzia nie mozna zaznacza¢ pojedynczych
atomoéw lub wigzan.

Wszystkie trzy strzatki wyboru dostepne sg na belce narzedziowej po nacisnieciu i

przytrzymaniu klawisza myszki na narzedziu: . Przesuniecie kursora myszki na
odpowiednig ikone i zwolnienie klawisza spowoduje wybranie narzedzia. Staje sie ono
domyslnym narzedziem w grupie strzatki wyboru o czym $wiadczy zmiana wygladu ikony.
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Aby zaznaczy¢ pojedynczy atom lub wigzanie nalezy klikng¢ ten atom lub wigzanie po
o lub N

wybraniu narzedzia

Aby zaznaczyc¢ kilka atomoéw lub wigzan mozemy uzy¢ jednej z dwdch metod:

- wybraé narzedzie o lub ol i klikng¢ jeden atom lub wigzanie, a nastepnie trzymajac
wcisniety klawisz Shift, klikng¢ na kolejnych atomach lub wigzaniach,

- klikng¢ i trzymajac wcisniety klawisz myszki przesunac ja wokot atomoéw lub struktur,
ktore chcemy zaznaczyc.

Aby zaznaczy¢ jedng strukture (czasteczke) mozemy uzy¢ jednej z dwdch metod:

=
- wybraé narzedzie: G; i klikng¢ strukture do zaznaczenia,
- wybraé narzedzie: i lub L% , @ nastepnie trzymajgc wecisniety klawisz Ctrl klikngc

strukture do zaznaczenia.
Pozostate obiekty takie jak linie, prostokaty, strzatki, okregi (elipsy), zaznaczamy przy
pomocy dowolnej strzatki wyboru, przez klikniecie na obiekcie lub przeciggniecie myszka, z
wcisnietym lewym klawiszem, wokot obiektdw do zaznaczenia.

Wociskajac prawy klawisz myszki, gdy zaznaczony jest jeden lub kilka obiektdw,
otworzymy menu w ktérym znajdujg sie polecenia takie jak: Cut (wytnij), Copy (kopiuj),
Select All (zaznacz wszystko), Duplicate (powiel) i Edit Molecules (edytuj czasteczke).
Odnoszg sie one do obiektow, ktére sg zaznaczone.

Odznaczanie atomdw, wigzan i struktur

W celu odznaczenia elementu, przy jednoczesnym pozostawieniu pozostatych
elementdw zaznaczonych nalezy wecisng¢ i przytrzymac klawisz Shift, a nastepnie klikngé¢
element do odznaczenia.

Odznaczenie wszystkich zaznaczonych elementéw mozliwe jest przez klikniecie w
pustym miejscu w polu edycji rysunku.

Pozostate obiekty takie jak: linie, prostokaty, strzatki, okregi (elipsy), odznaczamy
klikajgc obiekt z wcisnietym klawiszem Shift lub klikamy w pustym miejscu w polu edycji
rysunku.

1.5. Kasowanie atomow, wigzan i struktur

Usuniecie jednego lub kilku atomoéw, wigzan lub struktur mozliwe jest do wykonania dwoma
metodami:

- poprzez zaznaczenie jednego lub kilku atomdw, wigzan lub struktur i nacisniecie klawisza Delete,
- poprzez zaznaczenie jednego lub kilku atomdw, wigzan lub struktur i wybranie polecenia Edit >

Cut.
Aby skasowacd jednoczesnie atom i wigzanie nalezy wybraé narzedzie gumka: Eg‘:} po czym klikng¢
wigzanie lub atom. Skasowanie atomu usunie wszystkie dofgczone do niego wigzania. Postugujac sie
tym narzedziem mozemy usuwac takze inne obiekty — nie chemiczne
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Kasowanie wszystkich obiektéw w polu edycji rysunku jest mozliwe po wybraniu polecenia
Edit > Select All, a nastepnie nacisnieciu klawisza Delete lub wybraniu Edit > Cut.

1.6. Edycja atomow, wigzan i struktur

Przez pojecia edycja atomu, wigzania czy struktury rozumiemy takie czynnosci jak
zmiana symbolu pierwiastka, dodanie fadunku czy tez zmiana wigzania z pojedynczego na
podwadjne lub potrdjne.

Aby przeprowadzié edycje atomu, wigzania lub struktury:

i lub L

wybieramy @
2. Zaznaczamy atom, wigzanie lub strukture do edycji.
3. Klikamy dwukrotnie jeden z zaznaczonych atomdw, wigzanie, strukture lub wybieramy
Objekt > Edit.
Pokaze sie nastepujace okno dialogowe:

Edit Bond x|

Bond '[ Fant Thickness:

Bond tupe: Bond length: ID'? E I Pt j‘
I D ouble j I 0.95 Iﬂ I o)) j Gl
™| &lterrate sterem band E standard = 070 cm I Black vI

[T Crozzed bond

1. Wybieramy Jezeli chcemy edytowac catg strukture, a nie pojedynczy atom —

Beacting center: T opology:
I Maone ﬂ I Maone j

[ Stereo zearch

— Presnew

=

Cancel |

Hep |

4. Klikamy zaktadke, ktéra okresla typ zmian, ktdre chcemy wykonac. Zobaczymy tylko te zaktadki,
ktére mozna zastosowac do zaznaczonego przez nas elementu (atomu, wigzania, struktury).
Uwaga: Sformutowania polecert menu Object > Edit zmieniajg sie w zaleznosci od tego co
zaznaczyliSmy. Na przyktad:

- jezeli zaznaczymy wigzanie - polecenie brzmi: Edit Bond,
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- jezeli zaznaczymy przynajmniej jeden atom i jedno wigzanie — polecenie
brzmi: Edit Molecule,
- jezeli zaznaczymy rdine typy obiektow, takie jak tekst, atomy, okregi —
polecenie brzmi: Edit Objects.
Pozostate obiekty, takie jak linie, strzatki, prostokaty, etykiety grup itp. edytujemy po ich
uprzednim zaznaczeniu wybierajgc polecenie Object > Edit Obiekts...

Uwaga: Nie mozna dokonac¢ edycji obiektu wklejonego z innej aplikacji (programu) (OLE).
Polecenie Edit <objekt> bedzie niedostepne.

1.7. Zmiana wielkosci lub skalowanie struktur

W celu zmiany wielkosci struktury nalezy jg zaznaczy¢ i chwytajac za jeden z
naroznych znacznikéw pociggna¢ myszka do uzyskania odpowiedniego rozmiaru. I1SIS/Draw
wyswietla procentowy stopien przeskalowania struktury.

e 142%
= . @

Jezeli ciggniemy za znacznik, ktéry nie jest znacznikiem naroznym, struktura moze ulec
znieksztafceniu.

Wybierajagc Object > Scale > Percent (po zaznaczeniu struktury) mozliwe jest
wprowadzenie wartosci liczbowej procentowego przeskalowania obiektu (struktury).

W przypadku, gdy chcemy przeskalowaé wszystkie czgsteczki w polu edycji rysunku,
pojawi sie okno dialogowe, w ktéorym musimy okresli¢, czy zmiana rozmiaru (skali) ma
dotyczy¢ réwniez nowo rysowanych molekut. Klikniecie Yes spowoduje, ze kazda nowa
czgsteczka bedzie teraz rysowana w tej samej skali. Klikniecie No pozostawi stare ustawienia.

Pozostate obiekty, takie jak linie, strzatki, prostokaty itp. skalujemy, po ich uprzednim zaznaczeniu,
wybierajac polecenie Object > Scale Percent lub ciggnac za znacznik narozny do osiggniecia
wtasciwego rozmiaru.

1.8. Przesuwanie atomow, wigzan i struktur

Atomy, wigzania i struktury, ktére chcemy przesung¢ musza by¢ w pierwszej kolejnosci zaznaczone.
Nastepnie, ciggniemy je przy pomocy myszki z wcisnietym lewym klawiszem do nowej pozycji. Kursor

=

zmienia wyglad z na: . Identyczng technika postugujemy sie przy przesuwaniu innych

obiektow.

Przesuwanie atomdw, wigzan oraz innych obiektéw jest mozliwe wytgcznie wtedy, gdy
£

kursor ma wyglad raczki: . Jezeli kursor wyglada jak podwdjna strzatka: 2! , halezy go
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przesungé¢ nad wybrany element, aby zmienit wyglad na £ . W przeciwnym wypadku moze
dojs¢ do przeskalowania lub znieksztatcenia obiektu.

1.9. Rysowanie przy pomocy klawiatury

W celu dodania lub edycji symbolu pierwiastka zaznaczamy jeden lub kilka atomdéw. Nastepnie
piszemy przy pomocy klawiatury symbol i naciskamy klawisz Enter. ISIS/Draw umiesci wpisany
symbol w miejscu kazdego zaznaczonego atomu.

Aby umiescié¢ strukture skrécong (cata lub czesc¢ struktury, skrécona do zapisu tekstowego) w szkicu,

nalezy najpierw wybraé Option > Settings, a nastepnie kliknag¢ zaktadke General. Odznaczamy

Abbreviate typed-in templates i klikamy Save aby zachowac¢ zmiany dokonane w ustawieniach.

Klikamy atom do ktérego chcemy dotgczyé strukture skrécong lub klikamy inng czes$¢ szkicu. Przy

pomocy klawiatury piszemy poprawny skrét po czym naciskamy klawisz Enter. Mozliwe s3

nastepujgce warianty:

1. Dodanie atomu poprzez wigzanie (zaznaczamy atom, po czym wpisujemy z klawiatury znak + i
symbol dodawanego atomu np.: +N. Naciskamy klawisz Enter).

2. Dodanie do wolnego wigzania kilku atoméw (nie wodoréw) w postaci grupy np.: CN, PO, lub Na*
(zaznaczamy wolny koniec wigzania po czym z klawiatury wpisujemy np.: CN, PO4 lub N+.
Naciskamy klawisz Enter).

3. Dodanie pierscienia (zaznaczamy atom (lub kilka atoméw) badz klikamy w dowolnym miejscu
szkicu (rysunku), po czym wpisujemy z klawiatury ringn, gdzie n = 3 + 21 wytaczajgc 17 i 19. Jezeli
pierscien ma zosta¢ dodany poprzez wigzanie — piszemy +ringn. Naciskamy Enter).

4. Dodanie atomu wraz z tadunkiem np.: Ca** (zaznaczamy atom lub kilka atoméw po czym
wprowadzamy z klawiatury symbol atomu, cyfre okreslajgcg wielkos$¢ tadunku oraz jego znak (+
lub -) np.: Ca2+. Naciskamy Enter).

5. Dodanie izotopu np.: *U (zaznaczamy atom lub kilka atoméw po czym wprowadzamy z
klawiatury symbol atomu poprzedzajac go liczbg masowg, np.: 238U. Naciskamy Enter).

1.10. Rysowanie struktur dla prezentacji

Stosujgc program ISIS/Draw mozemy rysowac struktury, ktore uzyjemy jako prezentacje.
Mogg one zawieraé zastepcze nazwy atomoéw (atom alias), czyli tekst, ktory nie ma znaczenia
chemicznego np. przy przeszukiwaniu bazy ISIS/Base. Moze to by¢ dowolny tekst lub wartosé
liczbowa Zastepcze nazwy atoméw ukrywajg istniejgcy atom, nie zastepujgc go. Tekst chemiczny,
ukryty pod spodem, nie jest w zaden sposdb zmieniony. Mozliwe jest zarejestrowanie struktury
zawierajgcej nazwy zastepcze w bazie ISIS/Base, lecz nie mozna stosowaé nazw zastepczych przy
przeszukiwaniu bazy.

Tworzenie nazw zastepczych

e
Aby okredli¢ samodzielng nazwe zastepcza, wybieramy: L1 i klikamy w miejscu, w ktérym

nazwa ma sie pojawi¢. W wyswietlonym polu tekstowym wpisujemy tekst, po czy klikamy
gdziekolwiek.

e
Aby dodaé nazwe zastepcza do istniejacej struktury, wybieramy: L1 i klikamy atom, do

ktorego chcemy dotaczy¢ nazwe zastepcza. W wyswietlonym polu tekstowym wpisujemy tekst, po
czy klikamy gdziekolwiek. Nie mozna wprowadza¢ dodatkowych oznaczen, jak to miato miejsce przy
pisaniu symboli pierwiastka.
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Uwaga. Jezeli uzyjemy dodatkowych oznaczen przy tworzeniu nazw zastepczych, ISIS/Draw moze
zamiast wprowadzonej nazwy doda¢ ktdras strukture skrocong. Wszystkie wprowadzone

wartosci liczbowe przy tworzeniu nazw zastepczych, sg umieszczane jako indeks dolny.

Tekst lub wartos$¢ liczbowsa, ktéra ma byé umieszczona jako indeks gérny, muszg poprzedzac znaki \S.
Na przyktad w celu okreslenia *>PO,, wprowadzamy \$32\SPO4 (musimy uzy¢ wielkiej litery S).
Wprowadzenie tekstu jako indeks dolny, musimy poprzedzi¢ i zakonczyé znakami \s (musimy uzyé
matej litery s).

Wartosci liczbowe, ktére nie majg wystepowac w formie indekséw, poprzedzamy i koficzymy znakami
\n (mata litera n).

Umieszczanie tadunku atomu w nazwie zastepczej

D . . A . D
Aby umiesci¢ fadunek z lewej strony atomu, wybieramy L1l po czym klikamy odpowiedni

atom. W wyswietlonym polu tekstowym wpisujemy tadunek (przed i po dodajemy znaki \S)
wprowadzamy nazwe zastepcza, a nastepnie klikamy gdziekolwiek. Na przyktad, dla okreslenia ‘PO,
wprowadzamy: \S+\SPO.

Edycja lub kasowanie nazw zastepczych

, , . R .
Aby skasowac lub edytowac¢ nazwe zastepczg wybieramy: L po czym klikamy atom

zawierajgcy alias (nazwe zastepczg). Dokonujemy edycji lub skasowania tekstu w wyswietlonym polu
tekstowym, po czym klikamy gdziekolwiek.

Wyswietlanie etykiet przy atomach wodoru

Aby wyswietli¢ etykiety przy atomach wodoru, wybieramy Option > Settings, a nastepnie
klikamy zaktadke Chemical Drawing. Klikamy Show hydrogen labels i wybieramy typ atomow, ktéry
ma by¢ wyswietlony: Off, On Hetero, On Hetero or Terminal lub On All.

Okreslanie pozycji wodoru przy atomie

-~

W celu okreslenia potozenia atoméw wodoru wzgledem okreslonego atomu, wybieramy

lub > i podwadjnym kliknieciem na atomie otwieramy okno Edit atom. Klikamy pole Hydrogens: w
zaktadce Atom, po czym okreslamy pozycje atomdédw wodoru wybierajgc odpowiedni wariant z listy.
Mozliwe sg nastepujace potozenia: Off — wodory nie sg widoczne, Auto possition — automatyczne
rozmieszczenie wodoréw, Right — wodory potozone z prawej strony atomu, Left — wodory potozone z
lewej strony atomu, Above — wodory potozone powyzej atomu, Below — wodory pofozone ponizej
atomu, Dot — wodory potozone w miejscu atomu, Circle — wodory rozmieszczone wokoét atomu.

1.10.1. Dotlaczanie jednego wigzania do formul pisanych jako nazwy zastepcze (atom
alias)
Jezeli zajdzie potrzeba dofaczenia jednego wigzania do formuty napisanej jako atom alias, np.
dotaczenia jawnego wodoru do atomu wegla w nazwie zastepczej:

CHCH,
H
to wykonujemy nastepujace czynnosci:
. -8 .
1. Wybieramy i klikamy w polu edycji rysunku,
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2. Wprowadzamy przy pomocy klawiatury formute, umieszczajac znak A przed literg, do ktérej
chcemy dotaczyé wigzanie. W naszym przypadku napiszemy: CHACH2 - aby punkt dotgczenia
wigzania wypadt przy drugim atomie wegla.

Uwaga: Mozna umiescic tylko jeden znak A w jednej formule (atom alias).

3. Wybieramy jedno z narzedzi wigzanie.
4. Rysujemy wigzanie pod tekstem.

W

5. Wybieramy

6. Klikamy na koncu wigzania i wprowadzamy symbol H.

Uwaga: Przy stosowaniu tej metody, wszystkie wprowadzane cyfry bedg automatycznie
przeksztatcane na indeks dolny.

1.10.2. Dotaczanie Kilku wigzan do formut pisanych jako nazwy zastepcze (atom alias)

Zastosowanie tej metody umozliwia dotgczenie dwdéch lub wiecej wigzan do formut pisanych
jako atom alias. Na przyktad, aby narysowac dwa wodory potgczone wigzaniami z dwoma réznymi
atomami wegla:

TG
H H

nalezy wykonac¢ nastepujgce czynnosci:

abc

1. Wybieramy

Przy pomocy klawiatury wprowadzamy formute np.: CHCH2.

3. Jezeli formufa zawiera cyfry, ktére powinny by¢ okreslone jako indeks dolny, musimy zaznaczy¢
formute i wybraé polecenie Text > Formula.

N

4. Wybieramy narzedzie , po czym rysujemy wigzania.

e

5. Na koncach wigzan wprowadzamy symbole H przy pomocy narzedzia

6. Aby wszystkie narysowane elementy stanowity cato$¢ musimy je zaznaczy¢ i wykonac polecenie
Object > Group.

Rysowanie pierscieni aromatycznych

W celu narysowania pierscienia aromatycznego takiego jak benzen:

Wykonujemy nastepujgce czynnosci:

-

1. Rysujemy pierscien przy pomocy narzedzia z belki szablondw.

2. Przy pomocy narzedzia 0 rysujemy okrag (z wcisnietym klawiszem Shift).

Zaznaczamy narysowany okrag i umieszczamy go wewnatrz pierscienia.

4. Aby narysowane elementy stanowity cato$¢ musimy je zgrupowaé (zaznaczy¢ i wykonac
polecenie Object > Group).

w
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1.10.3. Rysowanie symboli tadunkéw

o

Symbole tadunkdéw takie jak: ® , mozemy narysowac wykonujgc nastepujgce czynnosci:

b
1. Przy pomocy narzedzia i piszemy w polu edycji znak + lub —.

2. Wybieramy narzedzie , po czym rysujemy maty okrag trzymajac nacisniety klawisz Shift.

3. Wybieramy o lub il
znalazt sie w jego $Srodku.

4. Aby narysowane elementy stanowity cato$¢ musimy je zgrupowac (zaznaczy¢ i wykonad
polecenie Object > Group).

Uwaga: Jezeli po przesunieciu okregu nad znak, okrag znika, musimy dodatkowo wykonac

ponizsze czynnosci:

1. Wybieramy @ lub . i klikamy na znaku + lub —.

2. Wpybieramy Object > Edit Text.... Jezeli zamiast polecenia Edit Text... widnieje Edit
Elipse... oznacza to, ze zostat zaznaczony okrag, a nie znaki + lub —. Konieczne jest
powtdrzenie punktu 1.

3. W wyswietlonym okienku dialogowym klikamy zaktadke Style.

4. W polu Fill zaznaczamy opcje Transparent. Klikamy klawisz OK okienka dialogowego.

a nastepnie przesuwamy narysowany okrag tak, aby znak + lub -

1.11. Rysowanie reakcji chemicznych
Rysowanie reakcji chemicznych przebiega wedtug nastepujgcego schematu:

1. Rysujemy wszystkie czasteczki sktadajgce sie na dang reakcje.
2. Przy uzyciu narzedzia rysujemy odpowiednig strzatke.
b
3. Aby doda¢ znak + mozemy postuzy¢ sie narzedziem . , lub wybierajac =5 napisac¢ + przy
pomocy klawiatury.
b
4. (Opcjonalnie) Aby okresli¢ warunki reakcji, wybieramy narzedzie 8 , po czym przy pomocy
klawiatury wpisujemy odpowiedni tekst. Na przyktad umieszczenie nad strzatkg tekstu 80°C
b
bedzie wymagato wybrania 2 C, klikniecia nad strzatka i wpisania 800C. Symbol stopien

uzyskamy po zadeklarowaniu litery o jako indeks gérny (zaznaczamy litere o i wybieramy Text >
Superscript).

5. (Opcjonalnie) W celu wyréwnania elementdw sktadowych reakcji mozemy postuzy¢ sie
poleceniem Object > Align. Elementy do wyréwnania powinny by¢ wczes$niej zaznaczone. W
wyswietlonym oknie dialogowym wybieramy sposéb wyrdéwnania, po czym klikamy OK.

1.12. Praca z tekstem

b
Wybieramy 8 , po czym klikamy w miejscu, w ktérym chcemy umiescié tekst. Przy pomocy

klawiatury wpisujemy stosowny cigg znakow lub wklejamy go ze schowka.

-~

Aby przeformatowac tekst wybieramy , klikamy tekst i ciggniemy boczny znacznik zaznaczenia:
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Tekst do Tekst do formatowania

Yormatowania = " &

| | n | | n n | |
Aby dokonac edycji tekstu wybieramy b klikamy tekst i zmieniamy go.

Aby zmieni¢ wtasciwosci teksu (np. pogrubic go) uzywamy jednej z nastepujacych metod:

- wybieramy Object > Edit Text,
- klikamy dwa razy tekst,
- wybieramy jedno z polecen w kategorii Text na belce polecen.

Domyslne wartosci dotyczgce wtasciwosci tekstu mozemy zmieni¢ wybierajagc Options >
Settings.... W zaktadce Font okreslamy: rodzaj czcionki w polu Font, rozmiar w polu Size, styl w polu
Style i wyrdwnywanie tekstu w polu Aligment:
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