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KAPITOLA

Uvod

Tato prirucka vam ukaze, jak v olomolu udélat to, co pfi kresleni chemie potfebujete: nakreslit molekulu
nebo mechanismus se zahnutymi Sipkami, hezky je usporadat a dostat do Wordu, PowerPointu nebo
Inkscapu. Kapitoly jsou sefazené podle ukol(, ne podle tlacitek, takze miZete rovnou nalistovat to, co pravé
feSite. Pokud program vidite poprvé, zacnéte kratkym Rychlym startem. Kdo chce védét, jak je program
postaveny uvnitf, najde to v priloze (pfiloha A).

Nazvy tlacitek a nabidek jsou napsané takhle a odpovidaji pfesné tomu, co uvidite na obrazovce, kdyz je

program v ¢estiné. Klavesy vypadaiji takhle: (Ctri+z). Na Macu misto pouZijte (Cmd).

1.1 Co je olomol

olomol je bezplatny kreslici program pro chemii, ktery bézi cely ve webovém prohlizeci. Vznikl pro vyuku
jako nahrada za ChemSketch. Kresli struktury, reakéni schémata a mechanismy s volnymi elektronovymi
pary a zahnutymi Sipkami a exportuje Cisté obrazky pro protokoly, diplomové prace a prezentace.

* Nic se neinstaluje. Staci Chrome, Edge nebo Firefox, ve Windows, na Macu i v Linuxu. Kdo chce, mGze
si ho nainstalovat jako aplikaci (oddil 10.1).

* Kresby zlistavaji u vas. Program nema Gcty ani server, kam by se kresby ukladaly. Ven se néco posle,
jen kdyZ o to sami pozadate: hledani nazvu v databazi PubChem posle napsany nazev a odkaz na kresbu
nese kresbu v sobé.

+ Chemie je opravdova. Program vi, kolik ma atom vodikd a volnych parQ, pocitd vzorec, hmotnosti
a identifikatory a hlida, aby Uprava kresby nezménila molekulu. Vypocty délaji knihovny RDKit, Indigo
a OpenChemLib pfimo ve vasem pocitaci.

1.2 Otevreni

Poprvé se stranka nacita o néco déle a pruh ukazuje, kolik zbyva. Chemické knihovny se stahuji, az kdyz jsou
poprvé potieba (mUzete vidét treba Nacitdm chemickou knihovnu (RDKit)...). Potom uz zlstanou v pocitaci
a program funguje i bez internetu.
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@) olomol  drawing-2026-11-06-1631

Q

+ Uchovéno o & Export e_)o O Prekreslt @[S zarowat My £ 4 & & 4

olomol - Pfirucka

Q 14m @ [ :ot

Molekula

CoHgO,4 Info >
Uhliky

CH, &ra ViechnyC

[ Cislovani IUPAC

) RIS, E/Z,NA

© Aromatizovat ) Kekulé

[T zZévorky

13 atomi

Volnépary  skryté  zobrazené

(@© Nakreslit H

Barva

Ceoo0ooo0o0
0000

Zvgraznéni

[l Kliknuti: vjbér - Shift+kliknuti: pridat - tazeni: obdélnik - dvojklik: celd molekula (Shift: O
pidat ji) - kulaty Gchyt: otaceni - tazenim zahnuté Sipky ji ohnete - 2 viechny klavesy ()

[ ] V tomto tlagitku je i: laso
4 J

O A O O O O O (O sablony Q Nazev/SMILES °

7 C H N o] S P F cl Br I 838
4 888

@ Horni liSta: nazev kresby, nova kresba ote-

Vit (&), ulozit (B, Export, zpét a znovu (&) (o),
PFekreslit, Oto€it ve 3D (@), Zarovnat, preklope-
ni 22), preklopeni a otoceni zidlicky (&) (&),
Vodorovné / svisle | <] a zvétSeni.

@ Kreslici nastroje. Trojuhelnicek v rohu tlacitka
znamena, Ze ma dalSi varianty: nechte mys chvi-
li na tlacitku, kliknéte na trojuhelnic¢ek, nebo
znovu na zvoleny nastroj.

© Dolni lista: prvky, periodicka tabulka (s8] kruhy,
Sablony a Nazev / SMILES.

1.4 Napovéda a priklady

Panel s vlastnostmi toho, co je pravé vybrané
(oddil 2.14).
Napovéda k pravé zvolenému nastroji. Klavesa
ukaZe vSechny klavesové zkratky.

e Nahlaseni problému (odd|'l 10.3) a nastaveni
(2} vzhled kresby, jazyk, vzhled okna a ladici
rezim (kapitola 9).

Kdy? na tla¢itko najedete mysi a chvili pockate, objevi se popisek, co d&l4, i s kldvesovou zkratkou. Radek
s ndpovédou dole se méni podle zvoleného nastroje, takZe stoji za to na néj mrknout, kdykoli vas nastroj
prekvapi. Pod nim je napsané, co dalSiho tlacitko nastroje skryva (pod malym rohem tlacitka): u vazby tfeba
kliny, koordinacni a vodikovou vazbu. Kde je v horni listé misto, maji tlacitka i popisky; v uzsim okné je

ztrati, nejdfiv Otocit ve 3D.

Kulaté tla¢itko (@) vpravo dole otevie napovédu, nejrychlej3i cestu k tomu, jak se co déla. Je v ni pres dvacet
hotovych kreseb, ukdzanych jako malé obrazky. Stitky jako Mechanismy, Stereochemie nebo Texty seznam

zUZi.
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Obr. 1: Napovéda: ukazani na zahnutou Sipku fekne, jak se kresli, a jeji tlacitko se rozsviti v levé listé

* Vyberte priklad a ukaZte mysSi na kteroukoli jeho cast: popisek Fekne, jak se kresli, a tlacitko, které
k tomu slouZi, se v liStach programu rozsviti.
« Co mysi ukazat nejde (PFekreslit, Sablony, Zarovnat), je jako postup vypsané pod kresbou.
+ Otevrit jako kresbu udéla z prikladu vasi kresbu, kterou si miZete prohlédnout zblizka nebo zménit.
(Ctri+z]vréati to, co jste méli pfedtim.
Nad Stitky otevie Ukazky na videu v nové karté stranku o programu s péti kratkymi videi z prace
v programu: mechanismus, reakéni schéma, molekula stavéna po krocich a prekreslena jen zZasti, komplex
otoCeny ve 3D a Haworthova projekce glukosy zménéna na Zzidlicku, preklopena a otoCena ve 3D.
V zahlavi okna napovédy je Rychly start a tato Pfirucka (PDF), Co je nového se zménami v kazdé verzi,
Klavesové zkratky, Nahlasit problém nebo napad (oddil 10.3, také brouk (% vpravo nahore) a O aplikaci
s podékovanim a licencemi. Co je nového a O aplikaci jsou také pod verzi vlevo dole.

1.5 Kresba se uklada sama

Nemusite se bat, Ze o kresbu pfijdete. ProhliZzeC si ji pamatuje sam,
chvilku po kazdé zméng, takze klidné zavrete okno nebo vypnéte pocitac
a kresba navas pocka, aZz se vratite. Ukazuje to znacka vedle jejiho nazvu:
hned po zmé&né Uchovava se..., potom Uchovano.

Plati to pro jednu kresbu, tu na platné, vtomto prohliZzeci na tomto pocitaci. Chcete-li mit kreseb vic, pfenést
kresbu na jiny pocitat nebo ji nékomu poslat, uloZte ji do souboru tlagitkem UloZit (Ctri+S) kapitola 8).
Soubor je také nejjistéjsSi domov pro praci, na které vam hodné zaleZi, protoZze z(stane, i kdyZ se data
prohlizece vymaZou.

Znacka varuje ve dvou pfipadech. Neuchovano znamen3, Ze tento prohlize¢ nic neuchova, napfiklad
v anonymnim okné nebo pfi plném uloZisti: nez okno zavrete, uloZte si kresbu do souboru. Jina karta

znamenay, Ze olomol je otevieny i v dalSi karté a ta mezitim uchovala svou kresbu. PFiSté se vrati ta naposledy
zménéna, takZe na jistotu si tuto kresbu ulozte.

Tlagitko(®)zaZne novou kresbu na prazdném platné a pfedchozi vrati(Ctri+z). Na prazdném platné je bleda
ukazka, pokazdé jina ze Ctyf. Najedte mySi na jeji ¢ast a dozvite se, jak se kresli; jeji tlacitko se rozsviti
Cervené.

Vlevo nahore vedle loga je nazev kresby. Na zacatku je to drawing- s datem a ¢asem, takZe se soubory
navzajem neprepisou. Kliknéte na néj a prepiste ho; podle n&j se jmenuji uloZzené soubory.

drawing-2026-11-06-1¢ v

1.6 Posun a zvétSeni

Zvé&tsit a zmensit mGzZete pomoci (Ctrl) + koleZko nebo lupami nahofe. Procenta mezi nimi vrati 100 %.
Tlacitko (C3] ukaze celou kresbu; s vybérem ho vystredi a pfiblizi, az vyplni okno, coz se hodi pfi praci na
detailu.

Posunout platno mGZete koleckem mysi (se do stran), tazenim se stisknutym mezernikem, nebo
taZzenim prostfednim tlacitkem mysi.
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Kresleni struktur

2.1 Vazby a atomy
V3echno za¢ina jednoduchou vazbou /), kterd je pfi spusténi uz zvolena.

+ Kliknéte na prazdné platno: vznikne prvni vazba.

+ Kliknéte na atom: pfiroste nova vazba. Program sam zvoli rozumny smér, cik-cak a do nejvétSi mezery;
fetézec vede napfic strankou. Se puUjde vazba na druhou stranu (na druhé nejlepsi misto), takze
se fetézec mUZe stocit opacné.

* Tahné&te z atomu: vytdhnete vazbu smérem, kam chcete, po 15°, se stisknutym v libovolném
Uhlu. Kdyz ji pustite na jiny atom, uzavrete kruh. Nad cilovym atomem se vazba pfichyti rovnou k nému,
takZe hned vidite vysledek.

+ Kliknéte na vazbu: zméni se z jednoduché na dvojnou a trojnou.

Dalsi druhy vazeb jsou ve variantach nastroje (na obrazku zleva):

jednoducha, dvojnd, trojna, plny klin, Srafovany klin, vinovka,

koordinacni, vodikova a ¢aste¢na vazba. Kliknuti dvojnou vazbou s sy LS S

na dvojnou vazbu presune jeji druhou ¢aru na druhou stranu
nebo doprostfed. Kliknuti klinem na klin ho otoci.

Pracovat jde i z kldvesnice, bez prepindni nastrojl. Najedte mysi
nad vazbu a stisknéte (1}, (2] nebo (3). Opakované (1] nad jedno-
duchou vazbou z ni udéla plny klin, pak Srafovany klin, pak oba
z druhého konce a nakonec zase oby¢ejnou vazbu. (Shift+1)jde
stejnou cestou zpatky.

2.2 Ret&zce a kruhy
Nastroj fetézec (~] (Z)) kresli cik-cak Fet&zec: tahnéte z atomu nebo z platna. Béhem taZeni ukazuje, kolik
vazeb pFida; se zatne cik-cak na druhou stranu.
Kruhy jsou v dolni liSté (benzen a 3- az 8¢lenné kruhy) a také ve variantach nastroje kruhu vlevo. Nez
kliknete, prihledny néhled ukéze, co se stane:

+ kliknuti na platno nakresli samostatny kruh,

« kliknuti na vazbu pFida kondenzovany kruh (naftalen z benzenu), se na druhé strané vazby,

+ kliknuti na atom pfipoji kruh novou vazbou (fenyl); tazenim od atomu ho nami¥ite,

+ kliknuti na atom se stisknutym udéla kruh pfimo pres ten atom (spiro sloucenina).

2.3 Prvky, periodicka tabulka a obecné skupiny
V dolni liSté jsou nejcastéjsi prvky, kazdy ve své barvé, aby se daly rychle najit. Vyberte si prvek a pak:

+ kliknéte na atom, a zméni se na tento prvek,

« klikn&te na atom, ktery uZ tim prvkem je, nebo na jakykoli atom se (Shift), a pfipoji se k nému novy
atom tohoto prvku (kliknutim uhlikem na uhlik prodluzujete fetézec),

+ kliknéte na platno, a polozite samostatny atom (O: voda),

+ tahnéte z atomu, a nakreslite vazbu k novému atomu.

Rychlejsi jsou klavesy prvkd: (c](n)(o](s)(P)(F)(H)(1) déle (L] pro Cl a(B] pro Br. Co kldvesa udéla, zalezi na tom,
kde je mys.

+ Nad atomem se atom jednorazové zméni na ten prvek a vas nastroj zlistane, jaky byl.

* Nad prazdnym mistem zacnete kreslit timto prvkem. Rozsviti se v dolni liSté a funguje presné tak,
jak je popsané vy3e. Kliknuti na vazbu d&l ménivazbu a nastavi fad novych vazeb, zatimco prvek
zGstane (N, pak (2): dvojna vazba k N). (] pfepne zpét na uhlik.

Tak mUzZete kreslit rovnou s heteroatomy, misto abyste kreslili uhlikovou kostru a pak ji prepisovali.
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Tlacitko (s8] za prvky otevre Periodickou tabulku. Prvky jsou v nibarev- s x
né rozdélené podle skupin (Alkalické kovy, Halogeny, Vzacné plyny...) m
a maji ¢isla skupin a period. ‘O H0006G
Obecné skupiny a zkratky jsou v Sablony — Zkratky a pfipojuji se - BEENIEEEERERE0000E
jako funkéni skupiny (oddil 3.2): ettt
+ Zastupné symboly jako R, R’, X, Nu, E, LG nebo Ar nemaji vodiky " " mrem e
ani volné pary, a proto se hodi pro obecné mechanismy. (Ar je tu 1ttt

aryl, ne argon.)

+ Zkratky jako Me, Et, Ph, Bn, Ac, Boc, Ts, OMe nebo CO2Et se pocitaji
do vzorce a hmotnosti a do souborl se zapiSe cela skupina. Vlevo
od vazby se piSou obracené (MeO-, EtO2C-).

KdyZ je vybrany atom, muiZete zkratku nebo symbol napsat také do
pole Prvek v panelu. Izotop se piSe s nukleonovym cislem (13C, 180),
deuterium a tritium jako D a T, nebo 2H a 3H. Znacku piste, jak se
piSe (Cl, Na), nebo celou malymi pismeny (cl, na); CO nebo NI program
odmitne, misto aby z nich udélal kobalt a nikl: dvé velka pismena jsou
dva atomy.

Tlacitko Rozkreslit v panelu nakresli skupinu, za kterou zkratka stoji
(Ph jako benzenovy kruh), a Zkratkou naopak zapiSe vybranou skupi-
nu zkratkou. Klin na vazbé ke skupiné zlstane, takzZe se stereochemie
nezmeéni. Zkratka stoji za skupinu na jedné vazbé, takze druhou vazbu
nedostane: chcete-li se vazat na jeji atomy, nejdfiv ji rozkreslete.
Zkratky maji i nabité skupiny, s nabojem u zkratky: SO;™ (sulfonat),
CO; nebo COO™ (karboxylat), OPOs?" a OPOz;H"™ (fosfaty) a POs* po
rozkresleni je naboj na kysliku, kam patfi.

2.4 Naboje, radikaly a vodiky

Nastroj naboje vlevo ma &tyFi varianty: kladny (®), zaporny (@] a parcialni ndboje &+ (s+] a 8- (s-). Kliknéte
na atom, dal3i kliknuti naboj zvy3i (u zéporného snizi); parcialni naboj dalsi kliknuti vypne. (+) a (=] vyberou
kladny a zaporny.

Neparovy elektron|c’je varianta nastroje volnych pard&:). Kliknutim na atom p¥idate jeden elektron, dal3im
dva u sebe (singlet) a dalSim zadny. Dva elektrony kazdy na jiné strané (triplet), tfi nebo Ctyfi nastavite
v Fadku Neparové v panelu; na atomu bez vazeb se s nimi ukazou i volné pary, jako LewisGv symbol (-N-).

B C- N+ :0- :Cle B- +C- N+ 10- ICl-

tecky carky
Obr. 5: Lewisovy symboly B, C, N, O a Cl, s teckami a s carkami (Nastaveni — Volné pary)
Nad atomem mdZete stisknout také (+) nebo (-] pro nboj a(.) pro neparovy elektron.

Ceska klavesnice Cislice se berou podle polohy klavesy, takze funguji i v horni fadé ceské
klavesnice (+ & 3). Nad atomem zvy3i + v horni Fadé naboj; nad prazdnym mistem ale funguije jako (1),
takZe nastroj kladného naboje vyberte klavesou + na numerické ¢asti klavesnice, nebo tlacitkem (@).

Atom, ktery ma vic vazeb, neZ mize mit, dostane €erveny carkovany krouZek, ktery je vidét jen na
obrazovce a do obrazk( se nedostane. V panelu je pak napsané, co je Spatné, napriklad Si nemulze mit 6
vazeb. VétSinou chybi naboj; pro SiFs*” viz oddil 3.4.

Vodiky dopocitava program sam podle vazeb a naboje (CHs, NH,, OH). Jiny pocet nastavite v panelu v Fadku
Vodiky. Tlacitko Nakreslit H nakresli vodiky vybranych atom( jako samostatné atomy, coZ potrebujete,
kdyz na vodik nebo od néj ma vést zahnuta Sipka. Skryt nakreslené H je zase schova.

Na koncich retézcl se ve vychozim stavu piSe CHs. Pfepinac Uhliky v panelu (CHs, ¢ara nebo VSechny C)
to zméni pro vybrané uhliky: pro celou molekulu, nebo jen pro jeden konec. VSechny C napiSe kazdy uhlik
(CHs, CH,, CH), pro ty, kdo jesté nectou roh jako uhlik. Vychozi volba pro nové kresby je v Nastaveni.
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2.5 Stereochemie

PIny klin [#) miFi k vdm a Srafovany klin () od vas. Oba jsou ve variantach nastroje vazby. Klin za&ina na
atomu, ze kterého tdhnete, takZe jeho Uzky konec je u stereocentra. Vinovka /| znaci, Ze konfigurace neni
urcena.

Oznaceni R/S a E/Z (u komplex( A a A) zapnete v panelu zaskrtnutim R/S, E/Z, A/A, pro celou vybranou

molekulu, nebo jen pro vybrané atomy a vazby. Pocita je RDKit a prejdou i do exportovanych obrazkd a do
soubor( KET.

KdyZ spojite Siroké konce dvou klinG vazbou, nakresli se tucné, jak je zvykem (napfiklad premosténi
u morfinanu nebo pfedni strana Haworthova vzorce).

2.6 Zvlastni vazby
Ve variantach néstroje vazby jsou jesté& t¥i vazby, které se nepocitaji jako obyZejné. Klavesa (D) vybere prvni
z nich, kazdé dalsi stisknuti dalSi v poradi (nad vazbou ji na né méni):

+ 7| koordinacni (dativni) vazba, Sipka od donoru, ktery na ni spotrebuje svij volny par (dalsi kliknuti ji

otoci),

« () vodikova vazba, te¢kovana,

+ |.~| €aste€na vazba, vznikajici nebo zanikajici, Carkovana, pro tranzitni stavy.
Klinem nebo Srafovanym klinem dostane koordina¢ni vazba hloubku, s tzkym koncem u kovu. Zlstane
pritom koordinacni, takZze donor nema vazbu navic. Pfekreslit a Otocit ve 3D pak zachovaji, ktery z obou
zrcadlovych obrazll (A, A) jste nakreslili: ndkresy, které by ho ztratily, Prekreslit nenabidne a Otocit ve
3D u takového pohledu varuje. U oktaedrického komplexu se dvéma nebo tfemi chelaty (cis-[CoCly(en),]*,
[Co(en)s]*) napiSe R/S, E/Z, MA vedle kovu (A), nebo (A). Chcete-li, v nastaveni Ize Sipky nahradit ¢arami.

(\NHZ H,

H,oN

%, /\)‘\\\N
Co '3+
| 4

H,N T‘N /

NHS2

Obr. 6: [Co(en)s]** nakresleny s kliny; vedle kovu napise R/S, E/Z, N/A (M), nebo (A)

Tyto vazby se ukladaji do souborl KET a do obrazkd, ale ne do soubord molfile, SMILES a podobnych
(oddil 10.2).

2.7 Vybér, presun, otaceni a mazani
Nastroj vybér (%] (Vv], nebo Esc)) umi toto:
» kliknuti vybere atom, vazbu, Sipku nebo text, (Shift}+kliknuti pFida do vybéru,
+ tazenim po prazdném misté vyberete v3e v obdélniku; ve variantach je vybér lasem (<] a mezi nimi
prepind, kdyz uz neni co rusit,

« dvojklik vybere celou molekulu, (Shift+dvojklik ji pfida do vybéru a(Ctri+A)vybere v3e,
» vybrané véci pfesunete tazenim nebo ipkami na klavesnici (se dal),

+ za kulaty uchyt nad vyb&rem vybér otodite,
+ atom nebo vazba pretazena na jiny atom se s nim spoji. Uz béhem tazeni se pfichyti a ukaze, jak to
dopadne; kdyZ tahnete dal, zase se pusti. Vyplnény kruh si barvu nechd, pokud zlstane kruhem.
Mazat mGzete gumou (€] (E)), kliknutim nebo obdélnikem. Vybrané véci smaze nebo tlacitko

Smazat v panelu. Bez vybéru smaze to, co je pravé pod mysi.
Kazdy krok jde vratit, takZe klidné& zkousejte: (Ctri+Z]je zpét, (Ctri+Shift+Z)znovu.

2.8 DrZet castice pohromadé

S0l jako K;SiFs jsou tfi samostatné castice (K*, K* a SiF¢?"). Vyberte je vSechny a v panelu kliknéte na DrZet
pohromadé. Spoji je neviditelné pojitko, takze se posouvaji, zarovnavaji a skladaji do mfizky jako jedna
molekula a panel ukaze jeden vzorec (F¢K;,Si).

Pojitka uvidite, kdyZ je skupina vybrand, nebo porad, kdyZ v Nastaveni pfepnete Pojitka na zobrazené.
Rozdélit ¢astice zase oddéli. Do soubord molfile a SMILES se pojitka nezapisuiji.
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2.9 Kopirovani a vkladani

(ctri+c), (ctri+x]a(ctri+v)funguiji jako jinde. Po vloZeni se prdhledna kopie drzi u mysi, dokud ji kliknutim
nepoloZite, a(Esc)vkladani zrusi.

VloZit jde i text odjinud: SMILES, InChI nebo molfile zkopirovany z webu nebo z jiného programu se po
rovnou nakresli. Dvojna vazba, které SMILES neur€uje E ani Z, dostane vedle sebe vinovku.

2.10 Text
Zvolte nastroj text[T|(T), klikn&te a piste. Co napi3ete, zUstane pfesné tak, jak je, takZe se ¢isla v DOI nebo
v ndzvech nezméni. V okénku nad textem je vSechno pro jeho Upravu:

H,O Vzorec Prostytext X, x2 B I aA® -

CES

Obr. 7: Okénko nad textem poté, co Vzorec zménil CO32- na vzorec

« Vzorec udélé vzorec z oznatené &asti, nebo bez oznaceni z celého textu. Cislice za pismeny se zméni na
dolni indexy a naboj na konci (Fe3+, CO32-, [SiF6]2-) na horni index. Rozumi i zapisu CO_3/2- a e- nebo
2e- jako naboji elektronu. Prosty text formatovani zrusi.

« Co pravidlo nezvladne, nastavite ru¢né: x, (Ctri+,)), x* (Ctri+.)), B (Ctri+B) a I (Ctrl+I). Zméni ozna-
Cenou Cast, nebo bez oznaceni to, co napiSete dal.

* V nabidkach okénka je zarovnani radku (viceradkovy text pod molekulou nebo na Sipce je jinak na stred)
a zvlastni znaky: fecka pismena, Sipky, °, %, 1.

text dokond, zatne novy Fadek. Zkopirovany text se do jinych program( vioZi jako
obycCejna slova, takze DOI jde vlozit rovnou do prohlizece.

Y s we

2.11 Reak¢ni Sipky

Zvolte reakéni Sipku (-] (X)). Kliknuti poloZi Sipku standardni délky, tazenim nakreslite vlastni (Shift}: libo-
volny uhel). Ve variantach jsou rovnovazna , rezonancni (mezomerni) , retrosynteticka , vicekrokové
, preskrtnuta [+ (reakce neprobéhne), rovnitko @ (totéz nakreslené jinak, tfeba Zidlicka = Haworthova
projekce; Zarovnat reakéni schéma ho rozmisti jako Sipku) a Sipka dip6lu [+, ktera se pohybuije se svou
molekulou. Délku vybrané Sipky zménite v panelu (Délka, v délkach vazby) nebo taZzenim za konec.

Rovnovahu posunutou na jednu stranu nastavite u vybrané rovnovazné Sipky v panelu tlacitkem Rovnova-
ha: kazdé kliknuti ji posune déal, z vyrovnané na stranu produktt (dolni Sipka je kratsi) a na stranu reaktantud
(kratSi je horni).

T A —
pfevaZzuji produkty neprobéhne totez
2e,2H"
- \ R e
Trx | < / Trx
2e,2H"

Obr. 8: Nahore rovnovaha posunuta k produktlm, preskrtnuta Sipka a rovnitko. Dole redukce thioredoxinu:
2 e”a 2 H* pfichazeji po oblouku horni Sipky a cestou zpét odchazeji po oblouku dolni

Nastroj |+] polozi znaménko plus mezi reaktanty.

2.12 Kotvy
Kotvy drzi text nebo Cinidlo u toho, k ¢emu patfi, takze nemusite nic pfesouvat po kouscich.
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0] O
(0] O H,S0, JJ\ HO
+ )L )k 0o CHs + >:O
OH 80 °C
H3C (@) CH3 H3C
oH HO O
1 2 3 4

Obr. 9: Reakeni schéma s Cisly slou€enin na kotvach pod molekulami

U molekuly. Kazda molekula ma CtyFi mista pro text: pod, nad, vlevo a vpravo. Kdyz text tdhnete k molekule,
kotvy se ukazou jako ramecky a ta nejblizsi se zvyrazni. Pustite, a text na ni zlstane: odted se pohybuje
a zarovnava s molekulou. Vic textl na jedné kotvé se srovna pod sebe a poradi zménite pretazenim na
jiné misto. Takhle date ¢islo slouceniny pod molekulu nebo pocet mol{ (2 NaOH) vlevo. V panelu jde kotva
vybrat Sipkami | T < — a volné text uvolni; uvolni se i odtazenim od molekuly. Text napsany tésné pod
molekulu, nad ni nebo vedle ni se na kotvu da rovnou.

U reakéni Sipky. Sipka méa kotvy nad sebou a pod sebou. Pfetadhnéte k ni text (podminky) nebo celou
molekulu (Cinidlo) a bude se pohybovat se Sipkou, stejné jako text napsany tésné nad ni nebo pod ni; pofadi
zmeénite pretazenim v fadé. Pfed molekulu na Sipce date v panelu + nebo - (pfidava se, odchazi). Dvojklik
na Sipku ji vybere i se v§im, co na ni je.

2.13 Boc¢ni oblouky u reakénich Sipek
Bocni oblouk ukazuje, Ze se néco cestou k reakci pfidava nebo z ni odchazi, jako NAD* — NADH.
H+
NADH NAD*

I

$
$
N

HsC o) CH; O

Obr. 10: Laktatdehydrogenasa: NADH pFichazi a NAD* odchazi po bocnich obloucich
. Zvolte nastroj Sipky. Uprostred kazdé reakcni Sipky se ukaze krouzek.
2. Tahnéte z krouzku ven (oblouk, ktery odchazi), nebo z platna ke krouzku (oblouk, ktery prichazi), nad
Sipku i pod ni.
3. Na konec oblouku pretahnéte text nebo molekulu. Sipka se sama prodlouZi, a kdy? je odeberete, zase
zkrati.
Dalsi oblouk se prichyti k délce prvniho, taZenim dal bude del3i. KdyZ chcete oblouk pozdéji zménit:
* taZenim za konec zménite jeho délku, pres Sipku ho prenesete i se stohem na druhou stranu,
+ kliknutim vyberete jen oblouk a ho smaze; co bylo na jeho konci, zistane volné na svém mistg,
« v panelu Sipky PFeklopit (4] obrati jeji smér a (<] da oblouky a stohy na druhou stranu.

—_

Kdyz jste délku Sipky nastavili taZzenim za jeji konec, oblouky ji neméni, ale Zarovnat reakéni schéma ano.
U rovnovazné Sipky ma kazda z jejich dvou Sipek své oblouky: oblouk nad ni se napoji na horni Sipku
a jde jejim smérem, oblouk pod ni na dolni a jde zpét. Redukce thioredoxinu tak nahore pfijme 2 e~ a 2 H*
a cestou zpét je dole odevzda.



olomol - Pfirucka

2.14 Panel vpravo

Panel ukazuje vlastnosti toho, co je vybrané, a umi je ménit.

Pro celou molekulu ukaze vzorec (s tlacitkem Info, oddil 6.3),
Uhliky, Cislovani IUPAC, R/S, E/Z, A/A, Aromatizovat a Kekulé, Za-
vorky, volné pary, Nakreslit H, Barva a Zvyraznéni. U vice molekul
pribude DrZet pohromadé.

Pro jeden atom nebo cast molekuly se objevi ¢ast Atom: Prvek,
Cislo, Naboj (- a + o jeden; i 5- a §+), Neparové elektrony, Volné
pary a Vodiky. Pod volnymi pary je napsané, kolik jich atom ma.
U vazby je to Rad, Druh, Stereo a u dvojné vazby 2. ¢ara: Dalsi
posune druhou caru dal, doprostfed, na jednu nebo na druhou
stranu, a Auto ji vrati programu.

Dole je vzdy Smazat a pocet vybranych véci.

celd molekula (Shift
2 viechny klavesy

2 Kresleni struktur

Molekula

CH;0,™ Info >
(] Cislovéni IUPAC

O RIS, E/Z,NA

© Aromatizovat € Kekulé

[ zavorky

Atom

Prvek o

OH, 3volné pary
Vodiky

auto 0 1 2 3

Barva

I X XXXX X
o000

Zvyraznéni

O
®

T Smazat whréna: 1

9
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Sablony a struktury podle nazvu

Sablony v dolni lit& (nebo (Shift+T)) oteviou sbirku
hotovych struktur. Vlevo pod hledanim jsou jeji sku-
piny: Kruhy, Funkéni skupiny, Zkratky, Slouceniny,
Konformace a projekce, Komplexy, Aminokyseliny,
Cukry a nukleové baze a Cinidla a rozpoustédia.
Velké skupiny se déli dal (Kruhy na aromatické, he-
teroaromatické, alicyklické a nasycené heterocykly;
Konformace a projekce na Zidlicky a vanicky, New-
manovy, Haworthovy a Fischerovy projekce): skupina
ukaze vSechno pod nadpisy, podskupina jen to své.
PFiSté se okno otevre tam, kde jste byli naposledy.

Kliknutim Sablonu vyberete. Priihledny nahled se pak
drzi u mysi a dalSi kliknuti ji poloZi, i vickrat za sebou.

(Esc]vkladani ukonéi.
3.1 Hledani

Kruhy Funkéniskupiny Zkratky Slougeniny Konformace —Projekce
Hledat... X

Sablon
Y Komplexy Aminokyseliny  Cukry a nukleové baze ~ Cinidla a rozpoustédia

ster, 2C=0; Sablony, které ter

(Newman)

Butan, zakrytovd
ke e

Obr. 12: Sablony, Zidlicky a Newmanovy projekce

Do pole Hledat... napiSte ¢ast nazvu, Cesky nebo anglicky (kyselina, glucose, zidli¢ka). Aminokyselinu
najdete i podle kddu, ktery ma na karté (Phe nebo F). KdyZ Zadna Sablona neodpovida, pole funguje jako

Nazev / SMILES (oddil 3.5).

S otaznikem na zacatku hledani ukaze Sablony, které
obsahuji ur€itou &ast, at'se jmenuji jakkoli. Na veliko-
sti pismen nezalezi.

+ skupina: ?oh, ?Ts, ?Boc, ?Ph,

* druh slouceniny: ?ester, ?amin, ?keton, ?kyselina,

* prvek: ?s, ?2cl,

« aminokyselina podle tfipismenného kédu: 7ala,
libovolna c€ast zapsana jako SMILES: ?c=0, ?
C(=0)N.

Hodi se to pFi vyuce: ?ester ukaZe najednou vsechny
estery mezi Sablonami.

3.2 Funkéni skupiny se pripojuji

Sablony ve skupiné Funkéni skupiny maji misto, kte-
rym se pripoji. Vyberte skupinu a kliknéte na atom své
molekuly: skupina se k nému pfipoji a natodi se od
jeho ostatnich vazeb. TaZzenim od atomu ji namiFite.
S se z atomu stane jeji prvni atom (COOH na
koncovém uhliku pentanu da kyselinu pentanovou).
Kliknutim na prazdné platno ji poloZite samostatnég,
na R.

Ma-li skupina zkratku (Ph, Boc, OMe...), je na jeji karté
malé tlacitko s touto zkratkou. To ji vlozi jako jeden
atom se zkratkou.

C H N O s P

. Kruhy Funkéniskupiny Zkratky Slougeniny Konformace Projekce
Sablony | 7ester x X
Komplexy Aminokyseliny Cukrya nukleové béze  {inidla a rozpoustédia

Naizev, SMILES nebo InChl; 25, 20h, Zester, 2C=0; 3ablony, které ten prvek nebo skupinu obsahuji

Boc CO2tBu

I Xocn
R/tLO)(CH] ’

iy, CO2Me chy OAC

k 3
o o=(

Ester Acetoxyskupina Boc

Obr. 13: Hledani v Sablonach s otaznikem: ?ester

Kruhy  Funkeniskupiny ~Zkratky ~Slou¢eniny Konformace Projekce Komplexy

Sablony  Hiedat...

Aminokyseliny ~ Cukry a nukleové bize Cinidla a rozpoustédia

NMe2
ch\N CH,
) 3
R

Dimethylamine

vinyl

Boc CO2tBu

F c Br I 388

O A O O O O O [©@S3ablony Q Nazev/sMIE

Obr. 14: Funkéni skupiny se zkratkami vpravo na-
hore na kartach
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3.3 Konformace a projekce

« Zidli¢ky a vanicka jsou nakreslené jako v uebnici: rovnob&zné hrany, axialni vazby svisle, ekvatorialni

rovnob&zné s vazbami kruhu. Zidli¢ka se ¢te jako molekula, kterou ukazuje, vid&na trochu shora: spodni
dlouhd hrana je vpredu, horni vzadu a kazda skupina je nahore, nebo dole, podle toho, kam mifi.
SMILES, InChI, Info i soubory tak dostanou stereocizomer z obrazku (Sablona B-D-glukosy je B-D-glukosa,
trans-1,2-dibromcyklohexan zlstane trans); jiné programy ho dostanou jako kliny na Zidlicce. Stejné se
Cte i cyklohexen nakresleny ve tvaru Zidlicky (polozidlicka produktu E2), jen ho nejde preklopit ani otocit.
Kondenzované a premosténé kruhy (dekaliny, steroidy) zatim stereochemii z obrazku nemaji.
Zidlicku mizete nakreslit i ruén&, nastrojem vazby: program ji pozna podle tvaru, ktery ma kazda
Zidlicka, i kdyZ neni pfesné jako v Sabloné. Protéjsi hrany jsou rovnobézné a dva protéjsi rohy mifi dovnitf
(cik-cak). Pravidelny Sestithelnik, Haworth(v kruh ani vanicka tento tvar nemaiji. Kruh se zaoblenymi,
tupymi Spickami, u kterého nejde poznat, kterou Zidlicku ukazuje, program za Zidlicku nebere. KdyZ na
rozpoznanou zidlicku ukazete mySi nebo tahnete néktery jeji atom, cely kruh se zvyrazni zelenomodre
misto obvyklé modré; kresba se tim neméni. S rozpoznanou Zidlickou funguje stereochemie, Otocit ve
3D i preklopeni. Pfeklopeni Zidli¢ky &)z jedné Zidlicky udéla druhou (oddil 5.5).

* Newmanovy projekce ethanu, butanu a cyklohexanu jsou molekuly pfi pohledu podél vazby: predni
uhlik je bod uprostfed, zadni uhlik kruh a kazda skupina kolem nich je obycejny atom. Zahnuté Sipky,
naboje, volné pary i R/S na nich funguji jako na kazdé molekule: eliminaci E2 na cyklohexanu, vidéném
podél C1-C2 a C5-C4 s axidlnimi vazbami svisle nahoru a dol(, nakreslite Sipkou z axialni vazby C-H na
vazbu vidénou z Cela (misto mezi stfedem a kruhem) a Sipkou z C-Br na Br. Kliknuti pfesné doprostred
vybere predni uhlik, kliknuti na kruh zadni. Kdyz je vybrany uhlik projekce, panel Newmanova projekce
umi pfepsat skupiny (Pfedni, Zadni: H, CH3, OH, Cl, Ph...), nastavit Torzni uhel (0° zakrytova (syn), 60°
gauche, 120° zakrytova, 180° anti) a tlacitkem Otocit zadni o 60° otacet zadnim uhlikem; v cyklohexanu
skupiny kruhu zGstavaji a zadni uhlik se sdm otocit neda. Soubory a SMILES dostanou stereoizomer,
ktery projekce ukazuje; molfile, CDXML a dalsi formaty pro jiné programy ho dostanou nakresleny
obycejng, s kliny. Prekreslit z néj udélad obycejny nakres a nakresy ze starSich verzi se otevfou jako
molekuly.

+ Haworthovy a Fischerovy projekce (glukosa, galaktosa, ribosa, glyceraldehyd, alanin, serin...) maji
stereochemii, kterd se do soubor( zapiSe jako kliny.

Br, H
H LS H
HOT= H
H H

HO‘)

Obr. 15: Eliminace E2 na cyklohexanu vidéném podél C1-C2 a C5-C4: Br a odtrhavany H jsou trans-diaxialni

3.4 Komplexy
Skupina Komplexy ma obecné tvary koordinacnich sloucenin: Linearni, Trigonalné planarni, Tetraedricky,
Ctvercové planéarni, Trigonalné bipyramidalni, Tetragonaln& pyramidalni a Oktaedricky. Uprostred je
obecny atom M, kolem néj ligandy L a kliny davaji hloubku. M a L nahradite jako jakykoli atom: kliknutim
prvkem z dolni liSty, kldvesou nad atomem, nebo v panelu v poli Prvek, kam jde napsat i NH3, PPh3 nebo Cl.
Naboj komplexniho iontu patii atomu. Program pocitad vazby a volné pary z nabojl atoml a naboj
napsany na zavorkach je jen text. Jako priklad vezméme hexafluorokremicitan [SiFe]?:
1. Polozte Oktaedricky komplex, M zménte na Si a vSechna L na F (vyberte je a do pole Prvek napiste F).
2. Vyberte Si a v panelu nastavte Naboj na 2—, nebo dvakrat stisknéte (=) nad atomem. Si s 3esti vazbami
je ted'v poradku a Cerveny krouzek zmizi.
3. Chcete-li zapis se zavorkami, kliknéte nastrojem Zavorky na ion. Naboj uZ nese Si, takZe ho na zavorky
nepiste, jinak bude v obrazku dvakrat.
4. Pridejte draselné ionty K* a celou sl spojte tlacitkem DrZet pohromadé (oddil 2.8).
Druhd moznost je blizSivazebné predstavé: tyfi obycejné vazby Si-F a dva fluoridy F~ pfipojené koordinacni
vazbou 7| od F k Si. Dativni vazba se Si do vazeb nepocita, takZe Si zistane neutraini a ndboje nesou oba F-.
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Obr. 16: Kobalt(II), oktaedricky (rlZovy) a tetraedricky (modry): ndboje na kovu, zavorky kolem kazdého

komplexu

Jakykoli komplex si prohlédnete v prostoru pomoci Otocit ve 3D (oddil 5.2), i ¢tvercové planarni, jako je

cisplatina nakreslena jako kfiz.

3.5 Struktura podle nazvu nebo SMILES
Kliknéte na Nazev / SMILES v dolni list&, nebo stiskn&te (/),
a napiste:
¢ SMILES (CC(=0)0clccccclC(=0)0) nebo InChI: nakresli se
hned, jak piSete, pfimo ve vasem pocitadi, i bez internetu;
* nazev (aspirin, caffeine) nebo €islo PubChem (CID 2244):
vyhledd se v databazi PubChem. Potfebuje to internet
a PubChem zna jen anglické nazvy.
Stisknéte a kliknéte, kam ma molekula pfijit.
Na PubChem se poSle jen to, co jste napsali, nikdy vase kresba.

Tlacitko Stranka na PubChemu otevfe stranku slouceniny na
PubChemu.

Kdyz je ve SMILES chyba, program fekne, co je Spatné a kde,
napriklad Atom 2 (N) ma vic vazeb (4), neZ mize mit neutralni
N; s ndbojem mize mit o jednu vic: [N+]. KdyZ je chybou naboj
mimo hranaté zavorky (N+ misto [N+]), nabidne opraveny
SMILES: Nakreslit misto toho ....

SMILES nebo InChlI zkopirované odjinud staci vlozit na platno
pres okno k tomu neni potfeba.

Halogen s vice vazbami se nakresli tak, jak je napsany: C1(=0)
(=0) (=0) [0-] jako chloristan s dvojnymi vazbami CI=0 (ne CI**
se Ctyfmi O7) a C1=0 jako H-CI=0. RDKit takové zapisy sam
odmita, proto pro né neumi InChI ani R/S.

Q_ Nakreslit podle nazvu, SMILES nebo InChl X

CC(=0)Oc1cccec1C(=0)0 X

HO (¢}

(©) Nakreslit tento SMILES [ Stranka na PubChemu

SMILES a InChI se kresli tady, ve vasem prohlizeti. Nazvy a &isla PubChem (CID 2244) se
hledaji na PubChemu (pubchem.ncbi.nim.nih.gov), stejné jako cokoli, & stranku na
PubChemu otevFete: odesle se jen to, co jste napsali, nikdy vase kresba. Ctrl+V na platng
vlozi SMILES, InChl nebo molfile rovnou. PubChem zné jen anglické nézvy.

Q_ Nakreslit podle nazvu, SMILES nebo InChI X

CN(C)(O)C x

Tady se SMILES nebo InChI nakresli, jak ho pisete.

Atom 2 (N) ma vic vazeb (4), neZ mize mit neutralni N; s ndbojem muize mit o jednu vic: [N+].

SMILES a InChI se kresli tady, ve vasem prohlizeti. Nazvy a &isla PubChem (CID 2244) se
hledaji na PubChemu (pubchem.ncbi.nim.nih.gov), stejné jako cokoli, & strénku na
PubChemu oteviete: odeSle se jen to, co jste napsali, nikdy vaSe kresba. Ctrl+V na platné
vioZf SMILES, InChI nebo molfile rovnou. PubChem zn4 jen anglické ndzvy.



KAPITOLA
4 Mechanismy

V olomolu jsou volné pary a zahnuté Sipky sou€asti kresby, ne obrazky poloZzené navrch. Patfi ke svym
atomdm a vazbam, takZe kdyZ molekulu posunete, otocite nebo zménite, prekresli se samy, a to uz béhem
tazeni.

oo g -

Cl |
H.C |
: 2 ,+\ E-A=cl —— + Hol o+ CI—AI

CH |
| cl Tl
—

Obr. 19: Friedelova-Craftsova acylace benzenu ve dvou krocich, s mezomernimi strukturami o-komplexu

4.1 Volné pary a neparové elektrony

Zvolte volné pary (&) ((:) a klikn&te na atom, nebo tdhnéte obdéinik pres vice atomU. KdyZ jsou atomy u?
vybrané, staci stisknout tlacitko nastroje a pary se ukazou u v3ech. V panelu je to prepinac Volné pary:
skryté / zobrazené.

Kolik para atom ma, plyne z chemie: valen¢ni elektrony minus naboj, vazby, vodiky a neparové elektrony.
Proto dusik v pyrrolu nema zadny a v pyridinu jeden. KdyZ atomu pridate naboj nebo vazbu, pocet parl se
sam upravi. Pary se kresli jako teky; v Nastaveni je mdzZete pFepnout na €arky (Carky (Lewis)), jak se €asto
uci u nas.

4.2 Zahnuté Sipky a pulSipky
Zvolte zahnutou 3ipku (] (A)) pro elektronovy par, nebo ve variantach pGlSipku (=] (Shift+A)) pro jeden
elektron. Potom:

1. Zacnéte tam, odkud elektrony jdou: na vazbé, na atomu s volnym parem, nebo u pualSipky na atomu

s neparovym elektronem (pUlSipka vyjde z néj).

2. Tahnéte tam, kam jdou: na atom, na vazbu, nebo na tecku nové vazby (viz nize), a pustte.
Misto taZzeni mlzete kliknout na zacatek a pak na konec. Nastroj zUstava zapnuty, takze muazete kreslit
Sipku za Sipkou. Kudy Sipku vést, si program spocitd sdm: vyhne se popiskiim, vazbam, volnym pardm
a jinym Sipkdm a zacne na spravné strané.
Sipka k nové vazbé. Kdy? elektrony vytvofi novou vazbu, miZe Sipka skontit mezi ob&ma atomy, tam,
kde vazba vznikne. B€hem taZeni pllSipky, nebo zahnuté Sipky se stisknutym (stadi ho stisknout
az béhem taZeni), vedou od elektrond slabé carkované cary ke vsem atomUm do vzdalenosti péti délek
vazby, se kterymi by nova vazba mohla vzniknout, a uprostied kazdé je tecka. Cary ve sméru ukazatele
jsou vyrazngjsi. Pustte Sipku na tecku a skonci u nové vazby; pustite-li ji na atom, skon¢i na atomu. Tak
nakreslite tfeba odtrZeni vodiku radikalem chloru: pulSipka z Cl- a palSipka z vazby H-C se potkaji u nové
vazby Cl-H a druha pUlSipka z vazby H-C jde na uhlik. Stejné se kresli spojeni dvou radikald nebo nukleofil,
ktery tvori novou vazbu.
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Obr. 20: PulSipka z vazby H-C taZena na tecku nové vazby Cl-H, kde uz konci pllSipka z Cl-
Hlida také chemii. Sipku z atomu, ktery 24dné elektrony nema, nedovoli a Fekne pro¢, napfiklad Atom C
nema volny elektronovy par ani neparovy elektron, elektrony z néj tedy vychazet nemohou. Za¢néte na
vazbé nebo na jiném atomu.
Barvu novych Sipek (tfeba Cervenou) nastavite v Nastaveni — Nové Sipky.

4.3 KdyzZ se Sipka nelibi

Zahnuta Sipka
Elektrony

pér jeden (pilsipka)

= Jinak

Barva

H
T P S Hd
HO#* + Br:

W Smazat vybréno: 1

Obr. 21: Vybrana zahnuta Sipka a jeji panel
* Tahnéte za Sipku nastrojem vybér (%] tam, kudy ma vést. Program vybere nejbliz3i dobry tvar.
« V panelu kliknéte na Jinak a Sipka se nakresli druhym nejlepsim zplsobem, z druhé strany nebo z jiného
volného paru. Dalsi kliknuti ukaze dalsi mozZnosti, Nejlépe vrati plvodni tvar.
* Prepinac Elektrony zméni Sipku na pulSipku a zpét (par / jeden (pulSipka)).

4.4 Orbitaly

Orbitaly jsou ve variantach nastroje (] pod volnymi pary: orbital p (8), hybridni orbital (-] (volny par, o*)
a orbital s (o] ¢tvrta varianta, &ara prekryvu (%), jen kresli ¢arkované &ary tazenim z jednoho orbitalu na
orbital jiné molekuly. Kliknutim na atom na néj orbital date. Orbital p stoji svisle, hybridni mi¥i od vazeb,
a kdyz z atomu tahnete, natodi se rovnou tim smérem. LeZi za vazbami a popisky, takze kresba zlstane
citelna.

* Natoceni: tahnéte za lalok, nastrojem orbitalu nebo vybéru. Orbital se otaci po 15° a prichytava se ke
smérUdm vazeb, ke kolmicim na né a k osdm mezi nimi; se Shiftem se otaci volné. S molekulou se otaci,
preklapi i pfekresluje.

+ Faze: kliknutim na lalok nastrojem orbitalu se stinovany a bily lalok vyméni, v panelu je to Opacna faze.
Stinovany lalok je Sedy a druhy bily. Nastroj barvy obarvi lalok, na ktery kliknete; v panelu prepinac nad
barvami, stinovany nebo opacna faze, urdi, ktery lalok barvy obarvi.

Velikost lalokd, tfeba podle koeficientl HOMO a LUMO, nastavite v panelu tlacitky - a +.
* Prekryv: lalok pretazeny na orbital jiné molekuly nakresli mezi nimi ¢arkovanou ¢aru. Molekuly zlsta-
nou dvé, pFi zarovnani se ale drZi spolu, jako diena a dienofil. Cara vede mezi lalokem, ktery jste tahli,
a lalokem, na ktery jste ho pustili (tfeba lalokem vazby C-H a dolnim lalokem orbitalu p); puSténa na
atom spoji laloky, které jsou k sobé natocené.

« Sipky: zahnutd Sipka muZe zadit na laloku nebo na ném skoncit, tfeba z volného paru nukleofilu do o*
vazby C-Br.

Na atomu s popiskem (O, N, Br) zacinaji laloky az za pismenem a vodiky i ndboj se jim vyhnou (NH vedle
orbitalu, u HO™ je minus nad O). V Otocit ve 3D (oddil 5.2) se orbitaly p postavi kolmo na rovinu molekuly,
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tak jak ji zrovna vidite, a zlstanou na té strané, na kterou jste je nakreslili. Po PouZit tento pohled tak
zUstanou, a novy orbital p na takovém atomu dostane stejny smér.

4078~ 65gy, v H

Obr. 22: Vlevo HOMO dienu a LUMO ethylenu v Dielsové-Alderové reakci: laloky velké podle koeficientd,
carkované prekryv laloku stejné faze. Vpravo Sn2: Sipka z volného paru hydroxidu do o* vazby C-Br

4.5 Mezomerni struktury, tranzitni stavy a zavorky

t

H
6T TR bho— e | WOy

Tun
I
I
Twe

Obr. 23: S2: tranzitni stav s Caste€nymi vazbami, parcidlnimi naboji a zavorkami s #
Mezomerni struktury oddélte rezonan&ni Sipkou («), variantou reakéni ipky.

Zavorky (1) (K): tdhnéte obdélnik, nebo kliknéte na molekulu. Tla&itko Zavorky v panelu je da kolem
vybranych atom(. Zavorky kolem celé molekuly se hodi pro tranzitni stav nebo komplexni ion a panel
jim prida vpravo nahore %, naboj nebo cokoli napiSete. Zavorky kolem casti Fetézce znaci opakuijici se
jednotku polymeru: protnou vazby, které z ni vychazeji, a dostanou n. Tvar prepina hranaté a kulaté.
Tranzitni stavy vyuZivaji Castecné vazby a ndboje & ve variantach nastroje vazby a nastrojl naboje. Znacka
6+ nebo 6-, pres kterou by vedla zahnuta Sipka, se sama pfesune na jinou stranu atomu. Tranzitni stav Sn2
nacrtnuty od ruky proméni PFekreslit v obrazek z ucebnice: obé Castecné vazby v pfimce, zbylé tfi vazby
s kliny tak, jak jste je nacrtli.

4.6 Aromatické kruhy

Tlacitko Aromatizovat v panelu nakresli do aromatickych kruh krouZek, plny, nebo ¢arkovany, zvolite-li to
v Nastaveni — Aromaty. Nabité skupiny, které vypadaji ve vSech mezomernich strukturach stejné (COO-,
NO,, SO57, guanidinium), se nakresli delokalizované s naboji 6. Bez vybéru se to tyka vSech molekul. Kekulé
vrati jednoduché a dvojné vazby.

Pod krouzkem z(stavaji jednoduché a dvojné vazby, takZze se nezméni vzorec, volné pary ani soubory a jiné
programy dostanou bézny Kekulého vzorec. Proto také Kekulé vrati pfesné ty vazby, které tam byly.

Kdyz strukturu zménite tak, Ze aromaticky kruh nebo delokalizovana skupina pfestane davat smysl
(smazete atom kruhu, kyslik acetatu pretahnete na jiny atom), program ji sam vrati na Kekulého vzorec.
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KAPITOLA
5 Uprava a usporadani

5.1 Prekreslit

KdyZ molekula vypada zmateng, tieba po vloZzeni SMILES, vyberte ji a kliknéte na Prekreslit (¢*. Program
nabidne nékolik nakresl od riznych metod vedle vaseho Soucasny nakres a vy si kliknutim vyberete. Volbu
vrati(Ctri+z).

Nakresy jsou sefazené. Prvni jsou ty bez kfiZicich se vazeb a prekrytych atom(, s pravidelnymi vazbami
a uhly, a ukaze se jen par nejlepsich. Sefadi se jednou, kdyz skonéi rychlé metody; nakresy od pomalejSich
(Uprava Indigem, pohledy na 3D model) pfijdou o par sekund pozdéji a pfidaji se za né, takze se zadny
nakres pfed oima nepresune. Ukazat vSechny nakresy prfida ostatni a Ukazat jen nejlepsi je zase schova.
Pod nakresem je upozornéni, kdyz se v ném kfizi vazby nebo prekryvaji atomy.

Kazdy nakres se kontroluje: kdyZ by zménil molekulu, tfeba jeji stereochemii, viibec se nenabidne. Prekre-
sleni méni, jak molekula vypada, nikdy to, co je. Kazdy nakres celé molekuly se srovna se strankou: natoci
se nejvys o 15° tak, aby vétSina vazeb lezela v nasobcich 30°, stejné jako molekula vloZzena jako SMILES
(pohled na 3D model si necha pohled pro néj zvoleny).

o Prekreslit: vyberte nakres X

Ukazat vSechny nakresy (jesté 3)

CH,
— N
HiC—0 HO, N HH//CHZ VR N
— N:
= AW V-
}\1 / H,c—0 OH

Soucasny nakres Nakres 1 Nakres 2 Nékres 3

Obr. 24: Chinin: vas souctasny nakres a nejlepsi z nabizenych nakresu

Nakresy z 3D modelu. Nékteré nakresy vznikaji z 3D modelu molekuly, ktery se nato¢i a promitne do
roviny s kliny pro hloubku. Nabizeji se tam, kde jsou tim pravym obrazkem: pro klece a pfemosténé kruhy
(adamantan, norbornan, tropan), komplexy kovl, molekuly s rozsifenym oktetem a prechodné stavy Sx2.
Jakoukoli jinou molekulu ukaze ve 3D Otocit ve 3D. Velkd molekula, tfeba taxol, mUZze trvat i deset sekund,
ale stranka pfitom nezamrzne.

Molekuly s jednim centralnim atomem s rozSifenym oktetem nebo s péti a vice elektronovymi pary kolem
sebe (PCls, SFs, SF4, ClIFs3, XeF,, ClO47, SO4%7) dostanou tvar podle VSEPR, i s misty pro volné pary. Siran se
nakresli jako v ucebnici, s dvojnymi vazbami S=0 v roviné papiru a O™ klinem a Srafovanym klinem. Tato
Cast je zatim experimentalni (oddil 10.2).

5.2 Otocit ve 3D

Nékdy molekula nejlépe vynikne z jedné konkrétni strany. Vyberte jednu molekulu a kliknéte na kostku
vedle Prekreslit. Program sestavi 3D model, coZ u velké molekuly chvilku trva, a ukaze ho presné tak, jak
se nakresli, se zadni ¢asti bledSi, aby byla vidét hloubka.
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OH

HO

HO
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po vlozeni v okné&, otoceny ru¢né po Pouzit tento pohled

Obr. 25: Bornyl-salicylat: po vloZeni lezi mUstek pres kruh; po ru¢nim otoceni vypada bornan jako v ucebnici

TaZenim molekulu ot4cite, s v roviné papiru.

Sipky na klavesnici otaceji po malych krocich, s(Shift]v roving papiru.

Nejprehlednéjsi pohled se vrati k pohledu, ktery program nasel jako nejlepSi a na kterém také zacina.
Tyé&inkovy model ((S)) ukaZe misto nakresu model takovy, jaky je, otoceny stejné&: se skute¢nymi délkami
vazeb a Uhly a se vSemi vodiky. Skupiny psané zkratkou jsou rozkreslené (viz niZze). Barvy a zvyraznéni
atom0 a vazeb z kresby ma také. Malé vodiky (H) nakresli vodiky, které model pfida, malé a blizko jejich
atomd, aby vynikla kostra; ty, které jste nakreslili jako atomy, zlistanou, jak jsou. Na platno nejde: misto
PouZit tento pohled je UloZit obrazek (PNG, vedle néj SVG), tfeba do poznamek vedle nakresu, a
okno zavre, kresba zUstane, jak byla.

PouZit tento pohled d4 nakres na platno. ho vrati. Bledsi zadni ¢ast je jen pomticka v tomto
okné; na platné je bézny nakres.

véechny vodiky (H} malé vodiky

Obr. 26: Ty€inkovy model N-acetyl-B-D-glukosaminu, natoceny jako v Haworthové projekci: se vSemi vodiky

a s (HJs malymi vodiky, aby vynikla kostra

Skupiny psané zkratkou (Ph, OMe, NHAc, OBz, i PPh; u kovu) ty¢inkovy model rozkresli na jednotlivé
atomy, aby byl vidét skuteny tvar molekuly. Uhliky, vodiky a vazby skupiny maji vlastni barvu, vysvétlenou
pod modelem. Kyslik, dusik a dalSi prvky si nechaji svou obvyklou barvu, takzZe je hned vidét, co skupina
obsahuje: v NHAc dusik a karbonylovy kyslik, v benzoatu OBz oba kysliky. Rozkreslit skupiny (G)) je na
zacatku zapnuté; vypnuté ukaze kazdou skupinu jako jednu kulicku se zkratkou, kdyz je model se vSemi
atomy nepfehledny. Obé volby, (G} i(H), si okno pamatuje aZ do zavFeni karty.
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Q @)

HO NHAc

il
O O

nakres se zkratkou skupina rozkreslena : skupina jako zkratka
Obr. 27: Paracetamol nakresleny se zkratkou NHAc a jeho tyCinkovy model
Kliny se voli tak, aby R/S a E/Z zUstaly, jak jste je nakreslili, a podle vasi kresby se kontroluje i samotny
3D model. Model ma i konformaci z nakresu: Zidlicka (ze Sablon, nebo nakreslena ru¢né a rozpoznana)
da tutéz zidlicku (axialni OH zlstane axialni, i kdyz je druha zidlicka stabilnéjsi), cyklohexan v Newmanové
projekci tutéz zidlicku a Newmanova projekce Fetézce nakresleny torzni Uhel, i zakrytovy. Dien nebo enon
nakresleny s-cis (pro Dielsovu-Alderovu reakci) zlstane s-cis, i kdyZ je s-trans stabilnéjsi. KdyZ se takova
konformace najit neda, okno to napiSe a ukaze jinou. Nékdy pohled prehledné nakreslit nejde: kliny by
neukazovaly spravné R/S, nebo vazba mifi skoro pfimo na vas. Okno to pak napiSe a z tlacitka bude Presto

pouZzit: molekulu trochu pootocte, nebo pohled pouZijte, jak je.

Funguje to i s komplexy. Cely komplex se optimalizuje silovym polem \
(UFF), takZe kazdy ligand si zachova spravny tvar, chelata¢ni ligandy /(

jako EDTA se obtoci kolem kovu, porfyriny z{istanou rovné a kde se Z /
dvé vazby kfizi, ta vzadu je pferusena. Kdyz program pro molekulu

3D model nema4, fekne proc.

-

\\“'

Obr. 28: EDTA kolem Ca?**, z ploché
kresby

5.3 Prekresleni jen casti
Casto je vétsina molekuly pFesné takova, jakou ji chcete, a neporadek je jen v jedné &asti: v postrannim
Fetézci nebo ve vmacknutém kruhu. Vyberte jen tuto €ast, obdélnikem, lasem nebo (Shift)+kliknutim,
a kliknéte na Prekreslit.
Okno se pak otevre s vlastnim oddilem Jen vybrana ¢ast, zbytek zUstane, kde je. V téchto nakresech se nic
mimo vybér nepohne. Podle molekuly mlzZete vidét:

* Vybrana cast prekreslena 1 (2, 3...) nakresli ¢ast znovu,

+ Upravena vybrana cast zachova jeji tvar a jen ji upravi,

* Vybrana ¢ast beze zmény, znovu pfipojena ji necha presné tak, jak je nakreslena, a posadi ji zpét na

misto, coz se hodi, kdy? jste ji odtahli stranou.

Takhle také dostanete do 3D jen jednu ¢ast molekuly: otocte celou molekulu (oddil 5.2) a pak prekreslete
tu Cast, kterou chcete mit plochou. Bornyl-salicylat niZze vznikl pravé tak. Bornan zUstal, jak byl otoceny,
a salicylat, jehoz kruh byl po otoCeni vidét Sikmo, je zase plochy.
Niz Celé molekuly nabizi obvyklé nakresy celé molekuly, kdybyste je chtéli radSi. Pfiklad Pfekresleni ¢asti:
zbytek zUstane, jak je nakresleny v napovédé ukazuje rozdil na jedné molekule.
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o* Prekreslit: vyberte nakres X

Ukazat jen nejlepsi

Jen vybrana &ast, zbytek ziistane, kde je

X X
EE R

OH O

Upravend vybrané gést Vybrana East prekreslend 1

1 kfizici se vazba 1 kfizici se vazba O H

Obr. 29: Bornyl-salicylat otoceny ve 3D (oddil 5.2) s vybranym jen salicylatem: okno a vybrany nakres.
Bornan se nepohnul

5.4 Zarovnat a mrizka
Vyberte nékolik molekul, klidné i Sipek a textl, a oteviete Zarovnat:

+ Zarovnat reakéni schéma udéla z vybrané reakce jednu Fadu: stejné

o= Zarovnat reakéni schéma

mezery, vodorovné Sipky, Cinidla jdou se svou Sipkou a texty pod Zarovnat

molekulami jsou na jednom radku. e ® 9 T g 0
* Zarovnat srovna levé, pravé, horni nebo dolni okraje, nebo stfedy.
* Rovnomérné rozmistit funguje vodorovné i svisle, se stejnymi vzda- Rovnomérng rozmistit

lenostmi stfed(l nebo se stejnymi mezerami. W o B 8

* Mrizka rozestavi molekuly do fad. Zadejte pocet Sloupce (nebo
nechte auto), pfipadné Mezera mezi burikami v délkach vazby (vy-
chozi 1,25), a kliknéte na Usporadat do mfizky. Mfizka zlstane tam, ~ Sloupce auto  Mezera 1.25 86
kde byl vybér.
Molekuly spojené zahnutou Sipkou se pohybuiji spolu. Text na kotveé jde
vzdy se svou molekulou a volné texty se zarovnavaji samy.

Mrizka

5.5 Preklopeni a srovnani
. a v horni listé preklopi vybér, nebo bez vybéru celou kresbu. Kliny se pfitom prohodi, takZze

molekula zUstane stejna (R zlstane R).

Preklopit pFes vazbu (%] vyberte ¢ast molekuly, kliknéte na tlatitko a pak na vazbu. Vybrana &ast se

kolem vazby otoci jako kolem osy; bez vybéru se otoci mensi strana. Nahled zeSedi, co se otoci, a modre

ukaze, kam, a to zrusi. R/S z(stava.

+ Preklopeni Zidlicky =] udéla z jedné zidlicky druhou, axialni 2 ekvatorialni: kliknéte na tlacitko a pak

na zidlicku (dovnitf kruhu nebo na nékterou jeho vazbu). Kazda skupina zlstane na téZe strané kruhu
(nahore, nebo dole), axialni skupina miFici nahoru se tedy stane ekvatorialni mifici nahoru a cis a trans,
R/S i D nebo L zlstavaji: B-D-glukosa se vsemi skupinami ekvatoridlné se zméni v zidlicku se vsemi
axialné a je to porad B-D-glukosa. Kazdy atom kruhu zlstane, kde byl (vlevo, vpravo, vzadu, vpredu),
takze tfida vidi, jak tyz uhlik pfejde z axidlni polohy do ekvatorialni; skupina jako CH,OH nebo fenyl se
otocijako celek. Nahled modre ukaze druhou Zidlicku. Pfeklopenije animované pres vanicku (jeden hrot
klesne, pak druhy stoupne); Nastaveni — Animace to vypne. (Shift}+kliknuti d4 druhou Zidli¢ku vedle
prvni, mezi né rovnovaznou Sipku: obrazek do podkladl pro studenty. Dalsi kliknuti Zidlicku preklopi
Zpét; skonéi.
Preklopit jde Zidlicka ze 3ablon (Sablony — Konformace a projekce, otoend, zvétsend, zrcadlena
nebo s prfidanymi skupinami) i nakreslena ru¢né, pokud ji program pozna (pod ukazatelem se zvyrazni
zelenomodre). Preklopena se nakresli ve tvaru Sablony. Plochy Sesti¢lenny kruh, Sestithelnik nebo
Haworthova projekce, se zméni na zidlicku: pod ukazatelem se zvyrazni zelenomodrfe a priahledné se
nad nim ukaze zidlicka, kliknuti ji nakresli. Kazda skupina prijde do axialni nebo ekvatorialni polohy
podle strany kruhu, kterou rika jeji klin nebo Srafovany klin (u Haworthovy projekce nahoru, nebo dold),
takZe molekula zUstane stejna. VZdy je to Zidlitka ze Sablon s levou 3pi¢kou nahofe (cukr *Cy, B-D-
-glukosa ma v3echny skupiny ekvatoridlné); druhou da preklopeni. Skupina, u které kresba nefika, na
které strané je, pfijde do ekvatorialni polohy a tam, kde sedi na stereocentru, dostane vinovku. Kruh
s dvojnou vazbou (cyklohexen) a kondenzované nebo pfemosténé kruhy (dekaliny, steroidy) program
odmitne a fekne proc.
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HsC_ _CH,
CHs
CHj
CHs
- - OH
HsC" OH
CH;  OH

vSe ekvatorialné
menthol
vse axialné

Obr. 31: Mentol nakresleny jako plochy kruh s kliny = jeho Zidlicka, vSechny skupiny ekvatorialnég;
preklopenim vznikne druha Zidlicka se vSemi skupinami axialné a rovnovaha lezi na strané prvni
Preklopit jde i cyklohexan v Newmanoveé projekci ze Sablony (vidény podél C1-C2 a C5-C4): obé projekce
z(stanou na misté, C3 a C6 se prehodi na druhou stranu a kazda skupina na ¢tyrech uhlicich vidénych
z Cela pfejde do druhé polohy na téZe strané kruhu, axialni 2 ekvatorialni. Trans-diaxialni Br a Cl tak

budou diekvatoridlni a ve 3D se z anti stanou gauche. Skupiny na C3 a C6 preklopeni nedovoli.

H CH3H 3.8kdmol CH3CH3 ~7.3 kd/mol
H@iH HgH ch\N
CHs H HsC\%

Obr. 32: Preklopeni zidlicky: pod ukazatelem druha zidlicka, modre a prihledné; klik ji nakresli

Br H H H
H$:$H Bri:i:H
H H Cl H
Cl H H H
Obr. 33: PFeklopeni cyklohexanu v Newmanové projekci, (Shi ft +kliknutim vedle pavodni: trans-diaxialni
Br a Cl jsou ted diekvatorialni
Otocit Zidlicku (&) otodi Zidlicku o tfetinu otacky kolem jeji osy, proti sméru hodinovych rucicek (se
po sméru): kazdy atom kruhu se posune o dva rohy dél i se svymi skupinami, které zdstanou
axialni nebo ekvatorialni, nahofe nebo dole. Je to stejna molekula ve stejné konformaci, jen otoena;
po tfech otocenich je jako na zacatku. Kdyz se plochy kruh zméni na Zidlicku s atomy na jinych rozich,
nez jste chtéli, otacejte ji, dokud nebudou tam, kde je chcete mit; druhou konformaci da preklopeni.
Vodorovné / svisle [« ] srovna vazbu. Kliknéte na tlacitko a pak na vazbu: otoci se vybér, pokud je vazba

v ném, jinak celd molekula. DalSi kliknuti na vazbu otoci o Ctvrt otacky dal. S jednou vybranou vazbou
se jeji molekula otoci hned po stisku tlacitka.



KAPITOLA

Cislovani atomu a karta Info

6.1 Cislovani IUPAC

Vyberte molekulu a v panelu zaskrtnéte Cislovani IUPAC.
Hlavni Fetézec nebo cyklus se odisluje podle pravidel
IUPAC (doporuceni z roku 2013) a Cisla se prepocitaji po
kazdé zméné: kdyz na druhy konec hexanu pfidate Cl, C1
se presune tam. Panel napiSe, které pravidlo rozhodlo,
napfiklad Cislovano tak, aby hlavni skupina (hydroxy
Program umi vybrat hlavni fetézec nebo cyklus: podle
nejvyssi hlavni skupiny (kyselina > ester > acylhalogenid
> amid > nitril > aldehyd > keton > alkohol > thiol > amin),
cyklus ma prednost pred fetézcem a pak rozhoduje nej-
delSi fetézec s nejvice nasobnymi vazbami a substituenty.

v

Nejnizsi lokanty dava heteroatomdm v cyklu, hlavni
skupiné, nasobnym vazbam (dvojna pred trojnou) a sub-
stituentm, nakonec rozhoduje abeceda (Ceské nazvy
¢esky). Cisluje se jen z&klad, jako v nazvu.

vdélInik - dvoiklik: celd molekula (Shift:

6.2 Vlastni Cisla

Molekula

CsHy,ClIO Info >
Uhliky

CH; cara Vsechny C

Cislovani IUPAC

O RS, E/Z, NA

© Aromatizovat € Kekulé

[ zévorky

7 atomi
Volné pary  skryté  zobrazené

(@© Nakreslit H

Barva

oL X XXXxx)
000d

2Zvyraznéni

O
°

T Smazat vybrano: 13

Kondenzované, pfemosténé a spiro cykly (naftalen, steroidy) maji vlastni Cislovani, které program neurcuje.
Pro né, a tfeba pro pfifazeni signalt v NMR, je tu nastroj ¢isla atomd (£}, varianta nastroje text. Klikejte na
atomy v poradi, v jakém je chcete ocislovat; dalSi kliknuti ¢islo odebere.
Cislo jednoho atomu zménite v poli Cislo v panelu, véechna najednou smaZe Odebrat vlastni €isla. Cisla se

ukladaji do soubor( KET, do odkazl a do obrazkd.

6.3 Karta Info
Vyberte molekulu a v panelu kliknéte na Info vedle vzorce.
Vedle panelu se otevre karta s Cisly, ktera se hodi do protokolu
nebo experimentalni ¢asti:

* Molarni hmotnost a PFesna hmotnost,

* ionty pro HRMS: [M+H]*, [M+Nal* a [M—-H]" (u iontu [M]"),

* Elem. analyza (vypoct.) pro C,H, Na§,

* SMILES, InChI a InChIKey.
Kliknutim na fadek ho zkopirujete. Dostanete jen vzorec,
ion a Cislo, bez slov, takze se hodi do protokolu v jakémkoli
jazyce: napriklad C9H804 [M+H]+ 181.0495 nebo C9H804: C 66.00,
H 4.48. Pak ho stadi vloZit do textu.
V3e na karté se pocita ve vaSem pocitaci. Karta se zavre, kdyz
vyberete jinou molekulu nebo kliknete na prazdné platno.

6.4 Hledani slou¢eniny na PubChemu

C9H504 X

Molarni 180.16 g/mol
hmotnost

Presna hmotnost 180.0423
[M+H]" 181.0495
[M+Na]* 203.0315
[M-H 179.0350

Elem.analjza  C 60.00, H 4.48

(vypoct)
SMILES CC(=0)0clccceclC(=0)0

Inchl InChI=15/C9H804/c1-
6(10)13-8-5-3-2-4-

7(8)9(11)12/h2-5H,1H3,

(H,11,12)
InChIKey BSYNRYMUTXBXSQ-
UHFFFAOYSA-N

[4 Strénka na PubChemu

Kiiknutim na Fadek ho zkopirujete tak, jak se
pige do protokolu.

7 wr

Molekula
CH50
Uhliky

CH, ¢ra ViechnyC

() Cislovani IUPAC

() RIS, E/Z, NA

© Aromatizovat ) Kekulé

[ ] Zévorky

13 atomi
Volné péry  skryté  zobrazené

@© Nakreslit H

Barva

I XXX XXX
XXX

Zvyraznéni

O
°

W Smazat vybrano: 26

Stranka na PubChemu na karté Info otevre stranku slou€eniny v databazi PubChem. Je to jedina véc na
karté, ktera néco posila ven: InChIKey molekuly, podle kterého ji PubChem najde, a kdyz PubChem nema

presnou shodu, i jeji SMILES.

21
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Co nakreslite, nemusi byt presné to, co ma PubChem. Tfeba jste nechali stereocentrum neurcené nebo
jste nakreslili izotop. olomol pak nehada, ale ukaze stranku s kartami kandidat(, kazdou s obrazkem
z PubChemu, nazvem a &islem. Kliknutim na kartu prejdete na tu slouceninu. Nadpis fika, v ¢em se lisi:
+ Stereochemie neni Uplné uréena: PubChem ji ma presné tak, jak jste ji nakreslili (prvni karta, oznacena
jak je nakreslena), a ostatni ur¢uiji vic, v souladu s vasi kresbou. Casto je to néktera z nich, co jste mysleli.
+ Z4dn& presna shoda pro tuto stereochemii: pfesnou shodu PubChem nem4, ale tyto slouceniny
souhlasi se stereocentry, ktera jste nakreslili.
+ Tento stereoizomer na PubChemu neni: tyto slouceniny maiji stejnou konstituci, ale jinou stereochemii.
« Z&4dné& pFesna shoda pro toto izotopové zna&eni: tyto slou¢eniny maji stejnou konstituci, ale jiné znaceni
nebo zadné.

Stereochemie neni GpIné urcena

Prvni zaznam odpovida vasi kresbé. Ostatni k ni také sedi, ale urcuji stereochemii presnéji:

o ] o
Hoy H H
"V oM u Ne. o H u N oM
DL-alanine L-Alanine D-Alanine
CID 602 - jak je nakreslena CID 5950 CID 71080

Obr. 36: Alanin nakresleny bez stereochemie: PubChem ma DL-alanin a také L- a D-alanin
KdyZ PubChem nema vlibec nic, stranka to rfekne a nabidne Hledat na PubChemu.
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7 Barvy a zvyraznéni

7.1 Barva

Barva méni Cary a pismo. Vyberte atomy, vazby, Sipky nebo text a v panelu kliknéte na barvu v ¢asti Barva
preskrtnuté koletko je Vychozi barva. Nebo pouZijte nastroj (@] vlevo dole, s deseti barvami ve variantach,
a klikejte nebo oramujte, co se ma obarvit.

Duhové kolecko na konci barev (DalSi barvy nebo kéd barvy) otevie vétsi vybér: Fadek Naposledy pouZité,
mrizku Barvy a pole pro kdd barvy (#cce055, #c05, rgb(204, 0, 85) nebo nazev jako teal; ho poufzije).
Kolecko vedle pole otevre vybér barvy systému. Pouzité barvy si program pamatuje a nabidne je pak i mezi
barvami nastroje a panelu.

Kdy? v Nastaveni pfepnete Barvy atomtl na Cerné, prvky se kresli €erné, ale vase vlastni barvy zdstanou,
takZe Cervené Sipky na Cernych strukturach z({stanou Cervené.

7.2 Zvyraznéni a vyplnéné kruhy
Zvyraznéni je mékky barevny podklad za atomy a vazbami,  ~

jak ho kresli RDKit. Hodi se k oznaceni skupiny, reakéniho s

centra nebo spolecné casti nékolika molekul. ®‘ 0
Pouzijte zvyraziiovac uplné dole vlevo, s osmi barvami. 5 JJ\
Kliknéte na atomy a vazby nebo je oramujte; dalsi kliknuti s o CHz
zvyraznéni zrusi. V panelu je totéz v ¢asti Zvyraznéni a i tad &

d\tljyhové koletko nalFa)l'zi daI§J|', svétlé barvy. " ’ y HO™ =0

Kliknuti dovnitF kruhu kruh vyplIni barvou. Kolem napsa-
nych atom (O, N, CH) zUstane kulaty vyrez, aby barva nesla
pfes pismena.

Nastrojem vybér kliknuti do vyplnéného kruhu vybere
kruh, dvojklik celou molekulu a taZzenim ji posunete. Mensi
zvyraznéni leZi vzdy nad vétSim (oranZzova odliSnost nad mo-
drou spole€nou ¢asti).

Vyplnéni zmizi, kdyz kruh rozbijete smazanim atomu nebo vazby kruhu. Jinak ho odstranite variantou Bez
zvyrazneéni zvyraznovace (kliknutim do kruhu), gumou (kliknutim do kruhu), nebo Bez zvyraznéni v panelu,
kdyZ jsou vybrané vSechny atomy kruhu.

Obr. 37: VyplInény kruh, zvyraznény ester
a Cervené obarvena kyselina

7.3 Priklad: co maji molekuly spolecného

HO o) o HQ "4
N NH, NH;
2 HO HO
b "OH

L-DOPA dopamin noradrenalin
OH
HO H OH H
N N H
HO ’, \ HO
% HO
OH OH
OH
adrenalin isoprenalin salbutamol

Obr. 38: Katecholaminy a pfibuzna léciva: spolecna ¢ast modre, hlavni odliSnost salbutamolu oranzové,
skupiny na dusiku fialové

L-DOPA, dopamin, noradrenalin a adrenalin vznikaji v téle jeden z druhého, isoprenalin a salbutamol

jsou léciva. Spolecna cast, fenol s fetézcem C-C-N, je zvyraznéna modfe a ve vSech molekulach stejné

natoCena. Salbutamol, |ék na astma, ma oranZové zvyraznénou hlavni odliSnost: misto jedné skupiny

23
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OH ma CH,OH, takZze ho enzym COMT neodbourava a pUsobi hodiny, ne minuty. Skupiny na dusiku jsou
obarvené fialové nastrojem Obarvit: ¢im vétSi skupina, tim vic latka plsobi na B-receptory.
Takovy obrazek vytvofrite takto:
1. Nakreslete prvni molekulu, zkopirujte ji (Ctri+C), (Ctri+V)) a kopii upravte. Spole&na ¢ast tak zlistane
vSude stejné natocena, coz by u molekul vloZenych ze SMILES neplatilo.
2. Vyberte vSe, v Zarovnat zadejte 3 Sloupce a kliknéte na Usporadat do mfizky.
3. Spolenou ¢ast vyberte (tazenim obdélIniku, (Shift}+kliknutim) a v panelu klikn&te na modré Zvyraz-
néni. Stejné to udélejte s oranzovou pro odliSnost.
4. Skupiny na dusiku obarvéte nastrojem (@] nebo v panelu pfes Barva.



KAPITOLA

Soubory, export a odkazy

8

Cesta ven z olomolu zaleZi na tom, co chcete délat dal:

Chcete...
dal pracovat na kresbé pozdégji
dat ji do Wordu, PowerPointu nebo Dokumentl Google

Pouzijte
UlozZit (Ctr1+S)): soubor KET se vSim vSudy
Kopirovat jako obrazek (Ctri+Shift+C)), pak tam

Ctri+v

vytisknout ji nebo dal upravovat v Inkscapu SVG

poslat ji kolegovi nebo studentdm Kopirovat odkaz, nebo soubor KET

otevrit ji v ChemDraw nebo jiném chemickém programu Soubor se strukturou: Molfile, SDF, SMILES nebo
InChl

Soubor se strukturou: XYZ

zacit z ni vypocet
8.1 UloZit a otevrit
UlozZit (B) (Ctr1+s) uloZi kresbu jako soubor KET. Ten se tu zase otevfe se v3im: volnymi pary, zahnutymi
Sipkami, barvami, zvyraznénim i Cisly. Otevre ho i program Ketcher, kde se volné pary a Sipky ukazou jako
obrazky. Pro vlastni praci je KET nejlepSi volba.
PFi ukladani se program zeptad na nazev souboru. V Chromu a Edgi vyberete i sloZzku; ve Firefoxu se na
nazev zepta okno UloZit jako a soubor se uloZi mezi staZzené soubory.

Otevfit () (Ctri+0) prette KET, molfile, SDF, SMILES, RXN, CDXML a CDX (ChemDraw), CML a XYZ. Kresba
(KET, reakce, CDXML) se otevre misto té, kterou mate. Soubor jen s molekulami (molfile, SDF, SMILES, XYZ)
se vlozi do kresby, kterou mate, jako Sablona: kliknéte, kam ma pfijit. Soubor XYZ z kvantové chemického
programu nema vazby, takze je program doplni podle vzdalenosti atom, urci rady vazeb a stereochemii
a molekulu nakresli ve 2D.

8.2 Export obrazka a soubort
Nabidka Export v horni listé nabizi: obrazek

+ SVG (vektorovy, pro Inkscape): Cisty vektorovy obrazek, ve kterém text z(istane  sv
textem. NejlepSi volba pro tisk, plakaty a dalSi Gpravy. PNG

* PNG (4x rozlideni): obrazek v rastru s prahlednym pozadim, nebo bilym, kdyz =~ foProvoeke et
zaskrtnete Bilé pozadi.

« Kopirovat jako obrazek (Ctri+Shift+C)): PNG do schranky, prihledny nebo s
Bilé pozadi.

+ Kopirovat odkaz: viz oddil 8.4.

« Soubor se strukturou: KET, Molfile, SDF, SMILES, InChI a XYZ (3D souradnice). Molfle

(J Bilé pozadi
Kopirovat odkaz

Soubor se strukturou

KET (tato aplikace, Ketcher)

Kdy? je néco vybrané, je zaskrtnuté Jen vyb&r a exportuje se jen vybér. Odskrtnutim
exportujete celou kresbu.

Soubory se strukturou nesou atomy, polohy, naboje, izotopy, radikaly a kliny
ve standardnich formatech. Jejich ¢teni zpét je vyzkouSené v olomolu, v RDKit
avIndigu, nevjinych programech. Volné pary, zahnuté Sipky, zavorky, castecné
vazby a barvy se ale zachovaji jen v KET a v obrazcich.

Soubor XYZ obsahuje 3D soufadnice se viemi vodiky. Je to vychozi geometrie
pro vypocty (Gaussian, ORCA a podobné), optimalizovana jen silovym polem, ne
kvantovou chemii. Komplex kovu se postavi stejné jako v Otocit ve 3D, cely optima-
lizovany univerzalnim silovym polem (UFF) na svém koordina¢nim mnohosténu;
UFF dava vazby kov-ligand o néco krat3i nez skute¢né (Zn-N v ZnTPP 1,95 A misto
2,04 A). Komplex, ktery Otoéit ve 3D postavit neumi (ferrocen), se do souboru
nezapiSe a program napiSe proc. Soufadnice se pocitaji na pozadi: panel ukazuje,
Ze vypocet bézi, a vy mUlzete kreslit dal. AZ budou hotové, ulozite je tlacitkem
UloZit soubor XYZ, a to pro kresbu v podobé, v jaké byla pri zadani. Jako nazev
souboru se nabidne InChIKey molekuly, takZe se soubory z jedné kresby navzajem
neprepisi. VSimnéte si upozornéni na stereocentra bez nakresleného R/S: soubor
pak obsahuje jen jeden z moznych stereoizomerd.

25
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InChl

XYZ (3D soufadnice)

[J Jen vybér
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8.3 Do Wordu, PowerPointu a Dokumentu Google

Vyberte, co chcete pFenést, nebo nic, pak se vezme celé kresba. Stisknéte Ctrl+Shift+C), nebo zvolte Export
— Kopirovat jako obrazek, a pak ve Wordu, PowerPointu nebo Dokumentech Google stiskn&te (Ctri+V).
NejostFejsi je v tiSténé praci SVG: Word i PowerPoint ho vloZi (VloZzeni — Obrazky) a pfi zvétSeni se neroz-
maze. Pro Casopisy ACS prepnéte v Nastaveni styl na ACS 1996 (vazby 14,4 pt, €ary 0,6 pt, Arial 10 pt).

8.4 Odkazy
Export — Kopirovat odkaz vytvori odkaz, ve kterém je celad kresba pfimo uloZena, za znakem #, ktery

prohliZze¢ na server neposila. Kdo ho otevFe, uvidi vasi kresbu a jeho vlastni se mu vrati pfes(Ctri+z). Dlouhé
odkazy nékteré chatovaci programy zkrati; pak poslete soubor KET.
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9 Nastaveni a klavesové zkratky

9.1 Vzhled kresby, jazyk a okno

Vzhled nejvic méni, jak se kresli naboje, volné pary a barvy O C)\
atomu. Vpravo je tenty?Z glycin ve vychozim vzhledu a s naboji . 4

v krouzku, volnymi pary jako Carky (Lewis) a ernymi atomy.
Nastaveni plati pro celou kresbu i pro exportované obrazky.

NH;* NH;®

vychozi @ ©, tarky, Cerné
Nastaveni (=] vpravo nahofe): Kresba
Kresba styl Obrazovka  ACS 1996
+ Styl: Obrazovka, nebo ACS 1996 (styl ChemDraw pro Casopisy ACS; Banyatomi  Podieprvku  Cemé
obrazky pak vyjdou v této velikosti). Uniiky CHy Jencéra ViechnyC
* Barvy atomu: Podle prvku, nebo Cerné (vlastni barvy zlstanou). Néboje - ®0

+ Uhliky: CHg, Jen €ara, nebo VSechny C pro nové kresby.

* Naboje: + —, nebo v krouzku & ©.

« Aromaty: Krouzek, nebo Cérkované (krouzek Carkovany).

+ Koordinace: — (3ipka od donoru), nebo Cara (obycejné ¢ary, jak se
komplexy Casto kresli); do hloubky jsou to kliny tak jako tak.

Aromaty Krouzek Cérkované
Koordinace . Céra
Volné pary Tecky - Carky (Lewis)

Pojitka skryté zobrazené

+ VolIné pary: Te¢ky -, nebo Carky (Lewis). (N).pk./ 0000000060
+ Pojitka: skryté, nebo zobrazené (neviditelna pojitka skupin z DrZet okno
pohromadé, jen na obrazovce). Jaayk SR EN Bwcs EEDE
* Nové Sipky: barva novych zahnutych Sipek. vahtes Y e BE
Okno

Animace Zap. Vyp.

+ Jazyk: tlacitka s vlajkami EN, CS, DE. Bez volby se vezme jazyk prohli-
ZeCe, a kdyZ ho program nema, angliCtina. Stranka se znovu nacte
a kresba i s jejim zvétSenim a polohou zlistane. Sablony jdou hledat
Cesky i anglicky; PubChem zna jen anglické nazvy. Jazyk vybere
i konec adresy: ?1lang=cs, ?lang=en Nnebo ?lang=de.

* Vzhled: Auto (podle systému), Svétly, nebo Tmavy.

* Animace: Zap. nebo Vyp., kratké animace jako preklopeni Zidlicky.
Dokud nevyberete, Fidi se systémem: vypnuté, kdyz systém zada
méné pohybu.

+ Ladéni: ladici rezim ukazuje, jak program rozhodl (metody rozvrze-
ni, ramecky popiskl, kandidaty Sipek). Je pro vyvojare, ale kdyz
hlasite chybu v kresleni, m{ze pomoct snimek obrazovky s nim.

Ladéni Vyp. Zap.

9.2 Klavesové zkratky
PFehled ukaZze také klavesa|?)nebo Klavesové zkratky v napovédé (oddil 1.4). Pismena a Cislice délaji néco
jiného podle toho, co je pod mysi: atom, vazba, nebo prazdné misto.

27



28 9 Nastaveni a klavesové zkratky

Nad atomem

(CNOSPFHI zméniprvek

Cl, Br
(+)(5) naboj
(]

neparovy elektron (znovu:
dva u sebe, pak zadny)

olomol - Pfirucka

Nastroje (ukazatel nad prazdnym mistem)
vybér

guma

kreslit dusikem (stejné O, S, P, F, H, I, L
= Cl, B = Br; C: zase uhlik)
(~]jednoducha vazba (znovu: piny klin,

volné pary zap./vyp. . . re
smaiephoy p-/VYP znovu: Srafovany klin)
dvojna vazba
Nad vazbou trojna vazba

jednoduché, dvojna, trojna
znovu plny klin, Srafovany klin, oba
z druhého konce, obycejna

totéZ pozpétku

Fetézec (cik-cak)
benzen (znovu: dal$i kruh, 3- a7
8clenny)

D koordinacni vazba, znovu vodikova, 5slenn),/ kruh
znovu Castecna 6clenny Ifruh )
smaze vazbu kladny naboj
zaporny naboj

Vvokné Otocit ve 3D neiéroil/y eIethron

Sipky otocit (Shift: v roviné stranky) LA

ty¢inkovy model a zpét volne pary o
v ty¢inkovém modelu: rozkreslit skupiny zahnuta Sipka (elektronovy par)
H] v ty¢inkovém modelu: malé vodiky hift+A] [~ pllSipka (jeden elektron)
PouZit tento pohled Shift+T) Sablony

Esc zavrit okno

PFi psani textu

dokong¢it
novy Fadek

reakéni Sipka
text
zavorky

koordina&ni vazba, znovu vodikova,

@aﬂaliﬁ@@@ﬂ@ﬂ N (@M (=) Em(E=

dolni, horni index znovu &aste¢na
tuéné, kurzivou

Kdekoli
Esc

(Ctri+z)(Ctri+shift+Z)(Ctri+Y)
(ctrisc)(ctrisx)(ctri+v)
Ctri+Shift+C

Sipky

(ctrij+kolecko
mezernik+tazeni

Ceska klavesnice Cislice funguji podle polohy
klavesy, i v horni fadé ceské klavesnice. (+] nad
atomem zvySi naboj i tam; nastroj kladného
naboje vyberte kldvesou [+) na numerické asti
klavesnice.

zruSit; znovu: nastroj vybér; znovu: nic vybraného; znovu: obdélnik
nebo laso

zpét, znovu

kopirovat, vyjmout, vlozZit (i SMILES a molfile)

kopirovat jako obrazek (PNG), pro Word, PowerPoint, Dokumenty
vybrat vie

smazat vybeér

posunout vybér (Shift: dal)

uloZit, otevfit

priblizit

posunout

nakreslit podle nazvu, SMILES nebo InChl

tento prehled



KAPITOLA
1 0 Instalace, omezeni a hlaseni chyb

10.1 Instalace jako aplikace a prace offline
Po prvnim otevienifunguje olomol i bez internetu, protoZe prohlizec sivSechny
jeho soubory pamatuje. Bez pripojeni nefunguje jen hledani na PubChemu. ¥
Nainstalovany jako aplikace ma vlastni okno a ikonu na ploSe nebo v nabidce
Start a otevre se hned:
+ Chrome a Edge: poutijte tlacitko ([®)vpravo nahofe (prvniikona na obrazku),
nebo ikonu instalace v adresnim Fadku.
* Firefox v Linuxu ho jako aplikaci nainstalovat neumi, ale program v ném
normalné funguje v okné prohlizece, i offline.

10.2 Znama omezeni
olomol je zkuSebni verze. Tohle zatim neumi, nebo umi jen zZasti:

* Firefox v Linuxu neumi program nainstalovat jako aplikaci. Pouzijte Chrome nebo Edge, nebo pracujte
v okné& prohlizece.

« Nakresy komplexi kovii a molekul s rozSifenym oktetem z 3D modelu v Prekreslit jsou experi-
mentalni: nékdy vypadaji zvlastné nebo se vibec nenabidnou. Export XYZ je jen vychozi geometrie
optimalizovana silovym polem.

* Nazev ze struktury program vytvofit neumi. Opacny smér, struktura z nazvu, jde pfes PubChem, tedy
s internetem a s anglickymi nazvy.

« Cislovani IUPAC zvlddne hlavni fetézec a jednoduché cykly. Kondenzované, pfemosténé a spiro cykly
je tfeba otislovat ru¢né nastrojem €isla atoma ().

* Volné pary, zahnuté Sipky, zavorky, zvlastni vazby a barvy nesou jen KET, odkazy a obrazky, ne

molfile nebo SMILES.

Zidlicky davaji stereochemii, jen kdy? stoji samy (ne kondenzované ani pfemost&né); vanicky ji nedavaji
vlbec. Preklopeni Zidlicky a Otocit Zidlicku odmitnou kondenzované a premosténé kruhy a kruhy
s dvojnou vazbou.

+ Kopirovani obrazkd do schranky nékteré prohlizece nedovoli. Program to oznami; pak exportujte

PNG.

* Kresba v prohliZeci je jen v tomto prohliZze¢i na tomto pocitaci a mezi pocitaci se nesynchronizuje.

Pfenesete ji souborem KET nebo odkazem.

10.3 Problémy a napady

Budeme radi za kazdou zpravu, i za drobnost. Kliknéte na brouka (1| vpravo nahofe (nebo na Nahlasit pro-
blém nebo napad v ndpovédé). Otevie se okno s tabulkou toho, co pomUze chybu najit: verze programu,
prohlize¢, systém, velikost okna, a kdyZ nechate zaSkrtnuté S kresbou (odkaz, ve kterém je celd, abych
vidél, co vy), i odkaz na kresbu.
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30 10 Instalace, omezeni a hlaseni chyb olomol - Pfirucka

Nahlasit problém nebo napad X

Napiste e-mail na jan.salomon@upol.cz: co jste délali, co se stalo a co jste ¢ekali. PomUZe i snimek
obrazovky.

E-mail uz tuto tabulku obsahuje.

Verze 0.4.0 (2026-11-06, €9de48c+)
Prohlizec Chrome 141

Systém Windows

Jazyk cs (prohlizeé: cs-CZ)

Okno 1440 % 900 px, pomér pixeld 2

Nainstalovano jako aplikace ne

Kopie pro offline ne

User agent Mozilla/5.0 (Windows NT 10.0; Win64; x64) AppleWebKit/537.36 (KHT
ML, like Gecko) Chrome/141.0.0.0 Safari/537.36

D) Kopirovat tabulku & Napsat e-mail

Odsud se nic neposila: e-mail uvidite, neZ ho odeslete.

Obr. 42: Okno pro nahlaseni problému
1. Kliknéte na Napsat e-mail. Otevie se novy e-mail na adresu jan.salomon®@upol.cz s par otazkami, na
které staci odpovédét: co jste délali (klidné stru¢né), co se stalo a co jste Cekali. Tabulka v ném uz je.
2. Odkaz na kresbu je na e-mail moc dlouhy, takze s kresbou kliknéte na Kopirovat tabulku a tabulku
vlozte (Ctri+Vv)) na konec e-mailu.
3. Pomize i snimek obrazovky nebo soubor KET.
Odsud se nic neposila: e-mail uvidite a odeSlete sami. Kdyz se po kliknuti Zadny e-mail neotevre (tfeba
pouZivate jen webovou postu), napisSte na adresu rucné a tabulku vloZte stejné. Verzi programu najdete
také vlevo dole a v okné O aplikaci.
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Tato pfiloha je pro ty, kdo chtéji védét, co je pod kapotou: ucitele informatiky, spravce Skolni sité, vyvojare
a zvidavé chemiky. K pouzivani programu ji ¢ist nemusite.

A.1 Celkovy pohled
olomol je staticka webova stranka: HTML, JavaScript a WebAssembly, nic vic. Nepotfebuje server s pro-
gramem, databazi ani Ucty. Staci jakykoli webovy prostor s https (Skolni server, GitHub Pages) a vSechno

v

ostatni bézi v prohliZeci uzivatele. Vlastni kéd ma asi 24 000 radkd JavaScriptu.

Obrazovka - src/ui
liSty, panel, nabidky, dialogy, karta Info (React 19)

Editor : src/editor Usporadani - src/arrange RozvrZeni * src/layout
nastroje, vybér, zpét a znovu, pohled, zarovnat, rozmistit, mfizka, reakénfi metody rozvrzeni, Sablony kruh,
mys a klavesy schéma kontrola, 3D

Kresba - src/model
atomy, vazby, reakéni a zahnuté Sipky, texty, zavorky, vyplné: prostd data, kopie pro ,zpét” je structuredClone

Chemie - src/chem Vykresleni - src/render Soubory - src/io

vodiky a volné pary, vzorec scéna: popisky, vazby, elektrony, KET, molfile, pfevody, odkazy,
a hmotnosti, R/S, Cislovani IUPAC, pravidla Sipek; platno a SVG PubChem

Sablony

RDKit.js, megane-rdkit Indigo (vlastni vlakno) OpenChemLib

SMILES, InChlI, rozvrzeni, CIP (R/S, E/ RXN, CDXML, CDX, SDF, CML, 3D struktury tam, kde je RDKit
Z), kanonické SMILES; 3D struktury rozvrzeni Ketcheru neudéld, silové pole MMFF94s+

(ETKDG, MMFF94s)

Prohlizec
localStorage (kresba, nastaveni) - service worker (offline) - schranka

Obr. 43: Vrstvy programu. Horni tfi fady jsou vlastni kdd (slozky v src/), zelena fada jsou knihovny ve
WebAssembly, které se stahuiji, az kdyz jsou poprvé potfeba.

A.2 Co déla ktera cast

SloZka Covnije

src/model Kresba jako data. Souradnice jsou v délkach vazby, osa y mifi doll jako na
obrazovce. graph.js: molekuly (souvislé ¢asti), nejmensi kruhy.

src/chem Chemie pocitana vlastnim kédem: vodiky a volné pary (valence.js), vzorec

a hmotnosti, oznaceni R/S, Cislovani IUPAC (numbering.js), Sablony, Zidlicky
a projekce, delokalizované skupiny (COO-, NO,).

src/render Po kazdé zméné se jednou spocita scéna: kde jsou popisky, jak vypadaiji vazby,
kam jdou volné pary a kudy vedou zahnuté Sipky. Z ni kresli platno, export SVG
i hledani toho, co je pod mysi. Obrazky v pfirucce jsou exporty téze scény.

src/editor Editor a nastroje: vybér, taZeni, vazby, kruhy, Sablony, historie (200 krok{),
klavesy.

src/arrange, src/layout Zarovnani a nové rozvrzeni: nékolik metod (RDKit, CoordGen, Indigo, Sablony
kruhovych systém( RDKit, 3D z RDKit nebo OpenChemlLib, komplexy kov(
silovym polem UFF), kazdy nakres celé molekuly nato¢eny do mrizky po 30°.

src/io Soubory: KET (¢teni i zapis), molfile V2000/V3000, prevody pres RDKit a Indigo,
XYZ, odkazy, PubChem.

src/ui Obrazovka v Reactu: listy, panel, nabidky, dialogy, karta Info.

src/il8n Jazyky. Klicem je anglicky text, cs.js a de.js jsou prekladové tabulky; test hlasi

s s

chybéjici texty.
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A.3 Pravidla, ktera nejsou z knihoven

* Volné pary se pocitaji jako valencni elektrony — nadboj - vazby - vodiky - neparové elektrony. Testy
overuji, Ze vychazeji stejné pocty jako v RDKit.

+ Zahnuté Sipky se nekresli ru¢né: pro kazdou Sipku program vytvofi stovky kandidatnich Bézierovych
krivek a kazdé spocita ,cenu”. Plati se za prlichod popiskem, vazbou, volnym parem, vnitrkem kruhu
nebo jinou Sipkou, za ohyb, ktery nesedi k délce Sipky (kratké se ohybaiji vic, dlouhé méné), za nesou-
mérny oblouk a u nové vazby za hrot, ktery neprichazi ze strany elektron(. Vyhraje nejlevnéjsi; tlacitko
Jinak vybira dalsi, ktera vypada jinak. Ladici rezim (Nastaveni — Ladéni) ukaze kandidaty i s cenou.

* Nové rozvrZeni nikdy nezméni molekulu: kaZzdy nakres se prevede na kanonicky SMILES vcetné stere-
ochemie a porovna s pavodnim. Co se lisi, se zahodi.

da) a k Cisliim uklada i d(vod, ktery panel ukazuje.

+ Pfeklopeni prohodi pIné a Srafované kliny, takZe zrcadlovy obraz z(istane stejnou molekulou; i to hlidaji
testy.

A.4 Data a soubory

+ Vlastni format je KET, tedy JSON programu Ketcher. Molekuly, Sipky, ,,+" a texty jsou zapsané standard-
né, takZze soubor otevie Ketcher i knihovna Indigo. Volné pary a zahnuté Sipky jsou v ném navic jako
obrazky (aby je Ketcher ukazal) a sekce olomol v kofeni souboru nese to, co pouziva jen olomol: barvy,
zvyraznéni, vypIné kruh(, zakotveni Sipek k atomdm a vazbam. Jiné programy ji preskoci.

* Prubézné ukladani: kresba (jako KET) a nastaveni jsou v localStorage prohlizece.

+ Odkaz na kresbu: KET, zkomprimovany (deflate-raw) a zapsany v base64url za #d=. Cast adresy za
znakem # prohliZzeC serveru neposild, takze kresba v odkazu nikdy neprojde serverem, kde je olomol
uloZeny.

A.5 Co odchazi z pocitace

Kdy Co a kam

Hledani ndzvu nebo ¢isla CID jen napsany text, do PubChem PUG REST (pubchem.ncbi.nlm.nih.gov)

Stranka na PubChemu InChIKey molekuly (nebo napsany SMILES ¢i InChI), na PubChem; kdyz
PubChem nema presnou shodu, i jeji SMILES

Nacteni stranky bézny pozadavek na server, kde je olomol uloZeny; knihovny, pisma
a ikony jsou soucasti stranky, nic se nestahuje odjinud

Cokoli jiného nic: zadna analytika, Zddné cookies, zadné ucty

A.6 Offline a instalace

Pfi sestaveni (npm run build) vznikne service worker (scripts/pwa.mjs), ktery pfi prvni navstévé ulozi do
mezipaméti prohlize€e vSechny soubory stranky. Strdnka sama (index.html) se bere ze sité, kdyz je k dispo-
zici, takZe nova verze se ukaze pfi dalSim nacteni; ostatni soubory maji v nazvu otisk obsahu, a proto se
mohou brat z mezipaméti. Manifest a ikony délaji z webu instalovatelnou aplikaci (PWA).

A.7 Vyvoj a testy
Program se vyviji v Node.js 24 s nastrojem Vite:

npm run dev VYVOjovy server na http://localhost:5173/

npm test jednotkové testy: chemie proti RDKit, ¢teni a zapis soubord, Uplnost
prekladu

npm run check kontrola v prohlizeci (Chrome pres Playwright): kresleni, Sipky, soubory,

klavesy; po tématech (scripts/check/), --only drawing spusti jedno, --
jobs 3 tfi najednou

npm run build sestaveni statické stranky do dist/
node scripts/manual-shots.mjs obrazky této prirucky z béZiciho programu (Cesky); sazba v programu
Typst

PFiklady v pfirucce jsou skutecné kresby programu, ne prekreslené obrazky. Skript je postavi ze SMILES
a kazdou molekulu pred uloZzenim ovéFi pres RDKit, v€etné stereochemie.
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A.8 Licence a podékovani

olomol je svobodny software pod licenci MIT: smi se pouzivat, Sifit i upravovat, i v jinych programech,
pokud zUstane zachovédna zminka o autorovi a licenci. Program pouziva RDKit (BSD-3-Clause, vCetné Sablon
kruhovych systémU © Schrodinger a univerzalniho silového pole UFF, prevedeného do JavaScriptu), Indigo
od EPAM Systems (Apache 2.0), megane-rdkit (BSD-3-Clause; 3D struktury z RDKit ve WebAssembly),
OpenChemLib (BSD-3-Clause) a React (MIT). Format KET je format programu Ketcher (EPAM Systems,
Apache 2.0); kéd Ketcheru v programu neni. Data o slou€eninach na pozadani poskytuje PubChem
(National Library of Medicine, USA). Texty licenci jsou v dialogu O aplikaci, podékovani a licence. Kéd vznikl
s velkou pomoci modelu Claude od spole¢nosti Anthropic.
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