Edytor wzorow strukturalnych "ISIS Draw"

CHARAKTERYSTYKA PROGRAMU 4£

Za pomoca programu "ISIS Draw" mozna rysowac i modyfikowaC wzory strukturalne zwiazkow
chemicznych 1 schematy mechanizmoOw reakcji. Na obrazy te sktadac si¢ moga opisane symbolami atomy,
roznego typu wiazania, podpisy o roznorodnym kroju pisma, strzalki proste i zakrzywione, rysunki
orbitali typu s, p, 1d oraz orbitali zhybrydyzowane, a takze nawiasy, ramki ituki. Mozliwe jest
rysowanie kilku wigzafh roOwnoczesnie jako pierScieni 1 tahcuchow. Istnieje takze wiele sposobow edycji
rysunku: przesuwanie, obracanie, skalowanie, powielanie i wymazywanie cafosSci lub fragmentow. Wyniki
dziatania programu moga by¢ drukowane na drukarce lub tez przenoszone do innych programow, jak

edytory tekstow lub edytory grafiki.

ZASADY OBSLUGI PROGRAMU O\

5]

Program zostanie uruchomiony po naprowadzeniu na ikone |zizdraw wskaznika myszy i dwukrotnym
naci$nigciu lewego klawisza myszy. Po chwili na ekranie przedstawione zostanie Srodowisko pracy

edytora:
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ZADANIA PRZYKLEADOWE 5

Zadanie 1. Przygotowaé¢ wzory strukturalne czasteczek aspiryny, witaminy C
i kofeiny:
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Zadanie 2. Przygotowa¢ rownanie reakcji estryfikacji:

Reakcja estryfikacji

O O
CHs% H,SO, CHs‘{
O—H + H—0—Cy,Hy — O—C,H; +H0

Zadanie 3. Przygotowac schemat ze wzorem strukturalnym tluszczu:
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Realizacja zadania 1 :
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Z gornego zbioru narzedzi wybraé¢ wskaznikem symbol [ reprezentujacy rysowanie pierscienia
aromatycznego i nacisna¢ lewy klawisz myszy.

Naprowadzi¢ wskaznik na §rodek ekranu, nacisng¢ lewy klawisz myszy.

(Trzymajac klawisz naci$nigty i przesuwajac wskaznik wokot punktu startowego mozna uzyskac

rozne ustawienia pierScienia).

W przypadku niepowodzenia wybrac¢ Edit/Undo.

UWAGA ! Narzedzie zmazywania w programie "ISIS Draw" dziala inaczej niz w programie
"MS Paint". Po naprowadzeniu gumki [l na np. wigzanie i nacisnieciu lewego klawisza myszy
zmazane bedzie cale wigzanie, a nie tylko czes¢ zaslonieta przez "gumke" (jak to byto

w "MS Paint"). Niemozliwe jest takze mazanie poprzez ciggle przesuwanie wskaznika

z nacisnietym klawiszem myszy.

Z bocznego zbioru narzedzi wybra¢ symbol reprezentujacy rysowanie wigzah B naprowadzic
wskaznik na naroznik pierScienia aromatycznego, do ktorego ma byC dofaczony podstawnik (w
miejscu tym pojawi si¢ maly biaty kwadracik). Nacisna¢ lewy klawisz myszy

Podobnie narysowac¢ lini¢ wigzania do drugiego podstawnika.

Aby utworzy¢ taficuch wigzan nalezy rysowac kolejne wiazania od kofica wigzania narysowanego
uprzednio.

Wiazanie podwojne zostanie utworzone, gdy w miejscu, gdzie wigzanie jest juz narysowane,
podejmie si¢ probe narysowania tego samego wiazania po raz drugi po wybraniu opcji [l

Aby poda¢ wzor podstawnika nalezy ze zbioru narzedzi N |
wybra¢ symbol [+ reprezentujacy dodawanie symboli do Foymbal L] Fhaee [on ]

szkieletu i wskaza¢ wskaznikem miejsce, w ktorych ma by¢ | ~ =" ?I @ i I:uII
dopisany podstawnik oraz dwa razy klikajac mysza. Fake | I fed mapged

W pojawiajacym si¢ oknie wybral opcje Symbol:"O" ;gf:“ =L -

. k 2 : k OK . [ Mumberm  F¥alence || B Hembem! E""‘J I
1 wskazac prZyClS G M Hydmgens F'dalee F Hpdiogens:
Wstawiajac symbol "C" nalezy wybrac "C(show)". " Guerp | Comcal |
Wprowadzajac symbol "COOH" nalezy wpisat go w pole My —

Alias:.
W przypadku grupy "CH3y

n

nalezy wpisa¢ "CH3" bowiem

cyfra "3" automatycznie umieszczona zostanie w indeksie dolnym.
Ze zbioru narzedzi wybra¢ symbol & reprezentujacy dopisywanie tekstu do rysunku poza
szkieletem wigzaf. Wskaza¢ odpowiednie miejsce na ekranie 1 wpisa¢ "aspiryna"

Powtodrzy¢ podobne operacje dla struktury witaminy, rysujac pierScien pigciocztonowy z pomoca




14.

opcji [ oraz dla struktury kofeiny z pomoca narzedzi rysowania pierScieni szeScio
1 pigciocztonowych: (=] [,

Z menu File wybra¢ opcj¢ Save as... ukaze si¢ wtedy okno dialogowe, w ktorym zamiast
domyslnego "*.SKC" nalezy wpisa¢ nazwe "ZADANIE1"i wybra¢ przycisk (OKJ.

Realizacja zadania 2 :

-hnun Lirm e Hep

Reakcja estryfikacji

O O o
CHs% H,SO, CHs% =
O—H + H—0—CyH; — O—CpHg== + H,O
1. Z menu wybra¢ opcje File i podopcje New. L
2. Narysowac szkielet wiazan dla czasteczki kwasu i alkoholu. : :
3. Dodac opisy symbolu atomodéw lub grup. - J—
4. Z menu wybra¢ opcje Sketch. :E
5. Ze zbioru narzedzi wybraC symbol & reprezentujacy dodawanie do rysunku —
linii 1 umieSci€ lini¢ stanowigca podstawe strzatki w odpowiednim miejscu na
rysunku.
6. Za pomoca opcji Style/Arrorw ustali¢ kierunek i rodzaj strzatki na jaka zostanie przeksztalcona
narysowana linia.
5. Narysowal wzor estru.
6. Korzystajac z opcji [E wypisac¢ nad strzatka tekst "HySO4", oraz "+ H2O" a takze znak "+".
|U WAGA ! Indeksy dolne i gorne wybrac naleZy korzystajac z opcji Style/Font ze zbioru opcji. |
7. Dopisac tytut rysunku.
8. Z menu wybra¢ opcj¢ File i podopcje Save as.... . Zamiast domySlnego "*.SKC" wpisac

nazwe "ZADANIE2" i wybraé przycisk (OK]J.

Realizacja zadania 3 :

AN B~ W

Z menu wybra¢ opcje¢ File i podopcje New.

Wybra¢ opcke Sketch. Narysowac dwie nachodzace na siebie ramki. Dobra¢ kolor (biaty) za
pomoca opcji: Style/Fill Color i wypetnienie za pomoca opcji: Style/Fill Pattern.

Na tle narysowanych ramek narysowa¢ wzor strukturalny czasteczki tluszczu.

Wskazujac elementy rysunku przesunac je tak, aby wzajemnie si¢ uzupetniaty.

Dorysowac strzatki i litery schematu.

Zapisac rysunek na dysku.
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ZADANIA PROBLEMOWE

Ogolne reguly rysowania wzoru strukturalnego O\

Nalezy najpierw przygotowac szkielet wiazan, bezwzglednie dbajac aby linie wiazan byly
polaczone, a dopiero na koficu dodawac symbole pierwiastkow na styku wiazan.

Pojedyncza linia narysowana we wzorze oznacza jedno wiazanie. Nawet jesli linia ta
wraz z linig kolejna tworzy optycznie caloS¢ nalezy je traktowac jako obraz dwoch wiazan.

Narzedzie opisane symbolem: ! stuzy do tworzenia opisoOw schematow lub podpisdéw pod wzorami.
Nie nalezy go wykorzystywa¢ do wprowadzania symboli pierwiastkow do wzoru
strukturalnego. Do tego celu stuzy narzedzie opisane symbolem [,

Narzedzie opisane symbolem [ umozliwia w tatwy sposdb wprowadzanie czeSci wzorow
sumarycznﬁh, automatycznie ustawiajac cyfry iliczby w indeksach dolnych. Narzgdzie opisane
symbolem X tej automatyki nie posiada, lecz indeksy dolne mozna wtedy utworzy¢ stosujac Opcje
Styl. Nie nalezy ustawia¢ cyfr w indeksie dolnym przysuwajac pola tekstu podobnie
jak to robiono w programach graficznych.

Narzedzie zmazywania w programie "ISIS Draw" dziala inaczej niz w programie "MS Paint". Po
naprowadzeniu gumki np. na wiazanie i naciSnigciu lewego klawisza myszy zmazane bedzie cale
wiazanie, a nie tylko czgS¢ zastonigta przez "gumke" (jak to bylo w "MS Paint"). Niemozliwe jest
takze mazanie poprzez ciagle przesuwanie wskaznika z naci$nigtym klawiszem myszy.
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Zadanie 1.

CHO
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K‘c—@ H—C|—DH
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Zadanie 2.
OH H—0_ 0 ~0_ .0
Ea + B, T Ba_ s + HPD
OH H—O O 0" 0

Zadanie 3.
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Hzm—él—cooH + Hzm—é—CDOH —* HN—C—C—N—C—COOH
H CHg H H CHz

glicyna alanina dwup eptyd

Zadanie 4.

TWORZENIE FORMY CYKLICZNEJ GLUKOZY

CH,OH H
I /Y
= G A =
= N\
HO/ \C—C/ H
b b
forma tahcuchowa
C|H20H CH,OH
S H H
—_— H\C<ﬁ O\C<H =
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ho” CI—C/ OH HO OH

uproszczony wzor

formy cyklicznej
forma cykliczna - glukopiranoza

Zadanie 5.

ZJAWISKO MUTAROTACJI GLUKOZY
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a-glukopiranoza forma tahcuchowa
( a-glukoza )
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B-glukopiranoza
( B-glukoza )

Zadanie 6.
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TWORZENIE FORMY CYKLICZNEJ FRUKTOZY
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forma tahcuchowa
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a-fruktofuranoza B-fruktofuranoza




