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olomol je bezplatny nastroj na kresleni chemickych struktur, reakci a mechanism. B&Zi cely v prohlizeci:
nic se neinstaluje, funguje stejné ve Windows, na Macu i v Linuxu a je Cesky. Vznikl pro vyuku na Katedfe
fyzikalni chemie Univerzity Palackého v Olomouci jako alternativa k ChemSketchi, takZe rozlozeni bude
povédomé: nastroje vlevo, prvky a kruhy dole. Na vyzkouSeni staci ¢tvrt hodiny s témito tfemi strankami.

1. Otevreni
Oteviete adresu, kterou jste dostali, v Chromu, Edgi nebo Firefoxu.
Kresba se prabézné uklada v prohlizeci, takZe po zavieni a novém otevieni tam bude. Na duleZité véci ale

pouZivejte uloZit (@) (Ctri+s).

2. Okno

) olomol B o & o ot Prekresit @ B wmat B & X R K 4 @ Q 0 & =

e e (1) soubory, zpét, Pfekreslit, Otocit
e . - ve 3D, Zarovnat, pfeklopeni

kreslici nastroje (trojuhelnicek
v rohu: dalSi varianty)

prvky, kruhy, Sablony, Nazev /
SMILES

panel s vlastnostmi toho, co je
vybrané (bod 5)

napovéda k nastroji; (?) ukaze
vSechny klavesy
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3. Prvni molekula

1. V dolni listé kliknéte na benzen a pak na platno.

2. Vlevo zvolte jednoduchou vazbu |~ a kliknéte na jeden roh kruhu: vyroste nova vazba.

3. Najedte mys3i na jeji volny konec a stisknéte (0]. Mate fenol.
Klavesy nad atomem méni prvek (N}, (0}, (s}, (L]je Cl...), nad vazbou méni jeji Fad. Stejné pismeno nad
prazdnym mistem zvoli kresleni tim prvkem: kliknuti na atom ho zméni, (shift +kliknuti pFipoji novy,
vrati uhlik. Naboj pfidate nastrojem naboje (@) vlevo (ve variantach je i zaporny, &+ a §-), nebo klavesou

&i(-) nad atomem. (Ctri+Z)vraci zpét.

4. Struktura podle nazvu nebo SMILES

Kliknéte na Nazev / SMILES (nebo stisknéte ) a napiste SMILES,
InChI nebo nazev, tfeba aspirin. SMILES se nakresli hned, jak piSete.
Stisknéte a kliknéte, kam ma molekula pfijit.

SMILES a InChlI se zpracuji ve vaSem pocitaci. Nazvy se hledaji v data-
bazi PubChem (potfebuje internet a zna jen anglické nazvy); odesle
se jen napsany text, nikdy vase kresba. SMILES zkopirovany odjinud

stadi vlozit na platno pres(Ctri+Vv|.

Q  Nakreslit podle nazvu, SMILES nebo InChI X

CC(=0)0c] cecec1C(=0)0 x
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5. Panel molekuly

Dvojklikem vyberte molekulu. Panel vpravo ukaZe, co s nijde ..
délat:
+ vzorec a vedle néj Info: hmotnosti, HRMS, elementarni analy- 2
za, SMILES a InChlI ke zkopirovani, T ow
» Uhliky: CHs napsané, jen &ara, nebo V3echny C, HO:©/k/N\CH3
+ Cislovani IUPAC ocisluje hlavni fetézec a napiSe prog, iR i gt
+ Aromatizovat nakresliv aromatickych kruzich krouzek, Kekulé >
ho vréti, Qeesscee
+ Zavorky kolem molekuly (tranzitni stav, ion), —
* Volné pary skryté / zobrazené a Nakreslit H (vodiky jako -
atomy, pro Sipky), -

+ Barva Car a pisma, Zvyraznéni (barevny podklad) a Smazat.
Kdyz vyberete jen atom nebo vazbu, panel ukaze i jejich prvek,
naboj, vodiky, fad nebo klin.

6. Prekreslit: hez¢i nakres jednim kliknutim

Molekula vioZzena ze SMILES nebo nakresle- o prewesivbertenskres x
na narychlo nemusi vypadat hezky. Vyberte ji bt vschmy sy (o565
a v horni listé kliknéte na Prekreslit. Program

nabidne nékolik nakresd a upozorni na kfiZici se e S
vazby. Ten, ktery se vam libi, vyberete kliknutim. AQ/&\CQ
Zadny nékres nezméni molekulu ani jeji stereo- -

chemii a|Ctrl+Z|ho vrati.

7. Jednoduchy mechanismus

Zahnuté Sipky jsou soucasti kresby: drzi u svych atomU a vazeb, a kdyz molekulu posunete nebo zménite,
prekresli se samy. Takhle vypada Friedelova-Craftsova acylace benzenu ve dvou krocich, s mezomernimi
strukturami o-komplexu:
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« Zahnuta Sipka (] (nastroj vlevo, (A)): tdhnéte od elektrond, tedy od vazby nebo atomu s volnym parem,
tam, kam jdou. Kudy Sipku vést, si program spocita; kdyz se vam nelibi, tdhnéte za ni nebo v panelu
kliknéte na Jinak.
* VoIné pary (&) (:)): kliknéte na atom. Kolik jich je, se odvodi z vazeb a naboje.
+ Rezonanini3ipka(«)je ve variantach reakéni Sipky (—), zavorky ([1)(K) jsou nastroj vlevo: tahnéte obdéinik
kolem mezomernich struktur.
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8. Barvy, zvyraznéni a mrizka

HO o} . = i
T NH, NH,
2 HO HO 2,
WS OH

L-DOPA dopamin noradrenalin

OH

H OH H
N N H
\ HO >7
HO X
OH
OH

adrenalin isoprenalin salbutamol

HO

HO

OH

Sest katecholamind a pribuznych Ié¢&iv. Vechny maji modFe zvyrazné&nou stejnou spole¢nou ¢ast, nakre-
slenou stejné natocenou. Salbutamol (Iék na astma) ma oranZové zvyraznénou hlavni odliSnost: misto
jedné skupiny OH ma CH,0H, enzym COMT ho proto neodbourava a plsobi hodiny, ne minuty. Fialové
obarvené jsou skupiny na dusiku: ¢im vétsi, tim vic latka plsobi na B-receptory.
1. Nakreslete prvni molekulu, zkopirujte ji (Ctri+C), (Ctri+V)) a kopii upravte. Spole¢na ¢ast tak zlistane
vSude stejné natocena.
2. Vyberte v3e (Ctri+A), v Zarovnat zadejte 3 Sloupce a kliknéte na Uspofadat do mfizky.
3. Zvyraznéni: vyberte atomy (taZenim obdélniku, (Shift}+kliknutim) a v panelu kliknéte na barvu v
Zvyraznéni. Nebo poufZijte zvyraziovac (#]vlevo dole a klikejte na atomy a vazby.

4. Barva &ar a pisma: stejné, jen v panelu Barva, nebo nastroj (@) (vlevo dole, varianty v rohu).

9. Vzhled: naboje, volné pary, barvy

Nastavenl'( vpravo nahofe) méni vzhled celé kresby i exporto- . - \@
vanych obrazk(: '.O B \O
» Naboie: + -, nebo v krouzku @ ©, O O\
* VoIné pary: Tecky -, nebo Carky (Lewis), jak se Casto uti u nas, < e

+ Barvy atomU: Podle prvku, nebo Cerné (vlastni barvy a zvyra-
znéni zlistanou),

+ dale Styl ACS 1996 pro casopisy, Uhliky, Aromaty (krouzek NH + NH ®
nebo ¢arkované); oznaceni R/S a E/Z se zaSkrtava v panelu 3 3
u molekuly.
vychozi @ ©, Carky, cerné

10. UloZit, exportovat, vloZit do Wordu
« UlozZit(B) (ctr1+s) uloZi kresbu jako soubor KET, ktery se tu zase otevFe se v3im, i se Sipkami a barvami.
+ Kopirovat jako obrazek ((Ctri+Shift+C)) d& kresbu (nebo vybér) do schranky. Ve Wordu nebo Power-
Pointu ji vioZte pres (Ctri+v).

+ Export nabizi SVG (vektorovy obrazek pro Inkscape a tisk), PNG a soubory molfile, SDF, SMILES a dalsi.
Kopirovat odkaz tamtéz udéla odkaz, ve kterém je kresba pfimo ulozena.

11. Problém nebo napad?

Budeme radi za kazdou zpravu. Kliknéte na brouka x| vpravo nahofe: Napsat e-mail otevie e-mail na
jan.salomon@upol.cz i s verzi programu a prohlizeCem; napiste, co jste délali a co se stalo. Odkaz na
kresbu je na e-mail moc dlouhy: Kopirovat tabulku ho zkopiruje i s tabulkou, vloZte ho na konec e-mailu.
V ndpovédé jsou také priklady (u kazdé Casti kresby Feknou, jak se kresli) a v jejim zahlavi tento navod
i podrobna Pfirucka. Tlacitko Ukazky na videu v ni ukaze pét kratkych videi z prace v programu.
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