Piotr Wojciechowski -¢-DTP z elementami HTML ¢ Edycja wzoréw chemicznych

Wzory strukturalne i przestrzenne

Podczas studiow na Wydziale Chemicznym wigkszo$¢ z Panstwa stanie zapewne
przed problemem prezentacji zwiazku chemicznego. Na pytanie jak ,,jak wyglada adenina?”,
mozemy odpowiedzie¢, ze jest to 6-aminopuryna lub witamina B4, jednak na wyobraznie
najlepiej dziala przedstawienie zwiazku w formie rysunku. Na ogdét moze mie¢ on dwie

formy: wzoru strukturalnego* lub rysunku przedstawiajace przestrzenne utozenie atomow'.

Czasteczka adeniny, przestawiona w formie wzoru strukturalnego (po lewej stronie) i w formie rysunku

przestrzennego (po prawej stronie).

Do narysowania wzoru strukturalnego wystarczajaca jest nazwa danego zwiazku
w systemie IUPAC oraz wiadomos$¢ jak te nazwe przetozy¢ na jezyk wiazan chemicznych.
Do narysowania zwiazku w formie struktury 3D potrzebujemy danych doswiadczalnych
lub uzyskanych metodami chemii obliczeniowej przedstawiajacymi potozenie atoméw
W przestrzeni.

Przyktadem programéw umozliwiajacych tworzenie wzordéw strukturalnych jest
MDL® ISIS/Draw. Jest to darmowy program do zastosowan akademickich umozliwiajacy
tworzenie wzordow strukturalnych zaréwno dwu, jak i tr(')jwymiarowychi. W niniejszym
opracowaniu zostanag omowione podstawowe funkcje programu umozliwiajace rysowanie
wzorow strukturalnych. Program umozliwia takze dodatkowo np. obliczenie masy

czasteczkowej zwiazku lub wygenerowanie jego nazwy zgodnej z zaleceniami [UPAC.

" Obrazowo wzor strukturalny mozna okresli¢ jako potaczenie symboli poszczegdlnych atoméw, kreskami
przedstawiajacymi wiazania chemiczne. Ta definicja ze szkoty podstawowej oddaje idee wzoru strukturalnego.
Dodatkowo na rysunku mozemy zaznaczy¢ dlugos¢ oraz katy pomigdzy poszczegdlnymi wigzaniami.

" Tak naprawde wrazenie trojwymiarowosci rysunku osiagamy dzigki okularom tréjwymiarowym i specjalnym
programom chemicznym. Prostsza metoda jest obracanie czasteczki np. w HyperChemie — mozemy tak
sprawdzi¢ np. czy narysowana przez nas adenina jest naprawdg plaska.

* Struktura przestrzenna 3D zwiazku i wzér strukturalny 3D to nie to samo!
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MDL® ISIS/Draw — instalacja programu E MDE

Program ISIS/Draw mozna pobraé, ze strony MDL Information System, Inc.”
Dostgpna jest wersja pod Widowsa 1 na MacOS’a (wersja windowsowa pracuje takze
poprawnie pod ,,winda” na linuksie). Po pobraniu programu (petna wersja wazy niecate SMB)
proponuj¢ wybra¢ pelna instalacj¢ programu — pozwoli ona nam pdzniej skorzystac

z szablonéw, plikéw pomocy oraz dodatkowych modutéw programu.
Poczatek pracy z programem MDL® ISIS/Draw

Po uruchomieniu programu powinnismy zobaczy¢ okno programu, w postaci bialej
powierzchni, na ktorej bedziemy rysowaé wzory chemiczne. Pod géornym paskiem z menu,
znajduje si¢ poziomy pasek z ikona ,,inspektora” oraz ikonami szkieletow pierscieni
aromatycznych. Wzdtuz lewego marginesu znajduje si¢ pionowy pasek z ikonami narzedzi.
Ikonki narzedzi z tego paska, na ktorych znajduja si¢ mate strzateczki w ich prawym dolnym
rogu, mozna rozwina¢ do podmenu pozwalajacego na modyfikacje dziatania danego

narzedzia.

& 1S15/Draw - [Untitled 1] o]
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Ja moja wersjg programu pobralem po wypehieniu formularza rejestracyjnego ze strony
http://ww. ndl i . com’ downl oads/ - strong t¢ znalaztem w Internecie po stowach kluczowych, wpisujac do
wyszukiwarki hasta: isisdraw download. Alternatywnie mozna program pobra¢ z europejskiego serwera firmy
pod adresem htt p://ww. ndl i . co. uk/ (W razie ktopotow ze ,,zdobyciem” programu proszg o kontakt na
konsultacjach).
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Pasek narzedzi

Przed przystapieniem do rysowania zwiazku chemicznego, przyjrzymy si¢
podstawowym narzedziom kryjacym si¢ w pionowym pasku po lewej stronie. Na poczatek do
zapisania prostej reakcji chemicznej w formie wzoréw strukturalnych powinna nam

4 . rr . I3 . . . oE
wystarczy¢ znajomos¢ pierwszych od gory dziewigciu narzedzi .

Lasso — narzedzie do zaznaczania fragmentu lub catego wzoru

2D rogate — narzedzie do obracania
o dowolny kat zaznaczonego
fragmentu wzoru

Gumka — umozliwia
wykasowanie fragmentu

ﬁ Atom — definiuje symbol wzoru
kol wprowadzanego atomu lub

s grupy funkcyjnej

Rzedowos¢ wiazania
chemicznego
(domyslnie pojedyncze)

Definiuje typ wiazania
chemicznego

Lancuch — narzedzie
przydatne przy np.
rysowaniu polimeroéw

Symbol ,,plusa” przydatny
np. przy zapisie reakcji
chemicznych

Strzalki — po rozwinigciu menu mamy do wyboru szereg strzatek, przydatnych
zardwno do zapisywania reakcji chemicznej jak i np. przeniesienia tadunku

Pozostatem narzedzia na lewym pasku to: ,,mapowanie” reakcji atom-atom,
»sekwencje”, nawias klamrowy (przydatny np. przy zapisie n-krotnie powtarzajacego si¢
fragmentu czasteczki — prosze zobaczy¢ wzor wosku pszczelego, na ostatniej stronie
opracowania), tekst (pozwalajacy np. podpisa¢ dany zwiazek na rysunku), linia i prostokat.
Jesli zainstalowali$my modut pozwalajacy na automatyczne nadawanie nazw wzorom wedlug

konwencji IUPAC na dole pojawi si¢ jeszcze jedna dodatkowa ikona z tym narzgdziem.

* Ich dziatanie mozemy modyfikowa¢ ,rozwijajac” poszczegdlne narzedzia. Natomiast skrocony opis danego
narzg¢dzia (w jezyku angielskim) mozemy zobaczy¢, gdy przytrzymamy przez chwile wskaznik myszki nad
danym narzgdziem.
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Podstawy rysowania wzorow strukturalnych

Standardowo we wzorach rysowany w programiec MDL® ISIS/Draw pomijane sa
atomy wodoru. Takze atomy wegla nie sa podpisywane 1 przyjmuje si¢, ze znajduja si¢ one na
koncach kresek symbolizujacych wiazania chemiczne. Wg tej konwencji, pojedyncza kreska
— oznaczataby etan, symbol = eten, a symbol = etyn”.

Aby narysowaé czasteczke metanu nalezy lewym przyciskiem myszki, wybraé
z pionowego menu narzedzie pojedyncze wiazanie (Single bond), a nastgpnie na pustej
przestrzeni do rysowania postawi¢ kreske. Ta kreska symbolizuje etan. Jesli dorysujemy do
niej kolejne trzy kreski, bedzie ona symbolizowaé pentan (cztery wiazania pomigdzy
pigcioma atomami wegla). Aby wzoér pentanu byl czytelny powinnisSmy stawiaé kreski,
symbolizujace wiazania chemiczne pod pewnym katem — odpowiedz na pytanie ‘dlaczego?’

ilustruje rysunek ponizej:.

N

W przypadku, gdy w czasteczce wystepuja wiazania podwdjne lub potrdjne, mozemy
je wprowadzi¢ od razu przy rysowaniu czasteczki wybierajac typ odpowiedniego wigzania
z podmenu lub zmieniajac wiasciwosci narzedzia do rysowania wigzan. Ja osobiscie przy
rysowaniu struktur zwiazkow chemicznych, stosuje inna metodg: najpierw rysuje czasteczke
uzywajac tylko pojedynczych wiazan, a nastgpnie dwukrotnie szybko klikam na wiazaniu,
ktére chcg zmodyfikowa¢ (w tym momencie powinniSmy zobaczy¢ na ekranie menu
przedstawione na kolejnej stronie). Jesli mamy ktopot z szybkim klikaniem, mozemy takze
zaznaczy¢ lewym przyciskiem myszki wiazania, ktorych wlasciwosci chcg zmieni¢ na

rysunku 1 wcisnaé prawy przycisk myszki, a nastgpnie wybra¢ polecenie Edit Bond:

N
Inda

Cuat

Copy
Faste
Clear

Select Al
Duplicate

Sl

Edit Bond...

" Jest to konwencja blizsza chemikom organikom, niz chemikom nieorganikom. Chemik nieorganik widzac zapis
—OH widzi wiazanie z grupa OH, natomiast chemik organik moze dopatrzy¢ si¢ czasteczki metanolu ©
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Edit Bond

Bond T Fant
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Single
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Cancel |
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Rozwijajac menu Bond type, mozemy zmieni¢ typ wiazania z pojedynczego (Single),

na podwojny (Double) lub potrdjne (Triple). Jak widaé ponizej, po wprowadzeniu dwoch

wiazan podwojnych, wzor po lewej stronie, takze stal sig czytelny:

Mozemy takze ustawi¢ czy wiazanie jest ,,do gory” (Up), czy do dotu (Down)*.

* P . L e e . . , . . . Y ’ s
Wymienitem tylko najczgsciej uzywane opcje, w rzeczywistosci, korzystajac z menu mozemy zmieni¢ dtugosé
wiazania, grubos$¢ linii, wprowadzi¢ symbol wigzania aromatycznego zaznaczy¢ centrum reakcji, etc.

— XX

5 5 @



Piotr Wojciechowski -« DTP z elementami HTML « MDL® ISIS/Draw

Generowanie nazw zwiazkow chemicznych

AutoNom
Standard

Add-Ins for ISIS™/Draw and |S|S™/Base

® The key to quick systematic
MBL" IUPAC naming

Taformation Sptemy Cbff

\ -
"y G

Po narysowaniu struktury zwiazku mozemy sprawdzi¢ jego nazwe. Jesli mamy
w obszarze do rysowania wprowadzili$my kilka zwiazkéw, musimy wybra¢ jeden, ktérego
nazwa nas interesuje. W tym celu mozemy skorzysta¢ z narzedzia Lasso i obrysowac
wybrany przez nas zwiazek. Nastgpnie uruchamiamy narzedzie Generate Name with
AutoNom (jesli zainstalowaliSmy opcje nadawania nazw mozemy to zrobi¢ naciskajac dolna
ikonke z pionowego paska narzedzi lub mozemy z gérnego menu wybraé polecenie
Chemistry = Generate Name = Generate Name with AutoNom).

W przypadku narysowanego przez nas poprzednio pentanu z dwoma wigzaniami

podwdjnymi (penta-1,3-dienu), powinni§my otrzymac nazwe jak na rysunku ponizej.

M
AutoNom Name:
Penta-1,3-diene

Generowane nazwy sa zgodne z systemem [UPAC". Mozliwa jest takze aktualizacja
oprogramowania’ nadajacego nazwy uwzgledniajaca przy nadawaniu nazw m.in. konfiguracje

absolutng na centrum chiralnym (R, S) oraz systemu nazewnictwa CAS pierscieni.

" International Union of Pure and Applied Chemistry. Zainteresowany aktualna nomenklatura zwiazkow
chemicznych (wbrew pozorom bez przerwy si¢ ona zmienia) odsytam na strong ht t p: / / www. i upac. or g/
" Niestety aktualizacja jest ptatna, menu Chemistry = Generate Name = Upgrade AutoNom.
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Symbole atomow i podstawnikow

We weczesniejszych przykladach we wzorach strukturalnych, atomy wodoru byty
pomijane, a atomy wegla byly przedstawiane jako ,,wezty sieci”. Czasem jednak zalezy nam,
aby na rysunku, byly ,podpisane” zaré6wno atomy wodoru, jak i wegla. Wreszcie,
W czasteczce moga wystgpowac inne atomy, poza weglem i wodorem. Aby zilustrowaé
powyzsze zagadnienia rozwazmy czasteczke metyloaminy.

Zacznijmy tworzenie wzoru metyloaminy od narysowania pojedynczego wiazania ',
przy pomocy narze¢dzia Single bond. Aby wprowadzi¢ grupg aminowa, musimy skorzysta¢ z
narzgdzia atom (ikonka z litera A, z trzema kreskami w pionowym pasku narzedzi po lewej
stronie). Po zmianie narz¢dzia na Atom, zaznaczmy lewym przyciskiem myszki jeden
z koncow wiazania — jes$li wszystko poszto dobrze, w miejscu, w ktorym klikneliSmy na
koniec wiazania powinien pojawi¢ si¢ prostokat w ktory mozemy wpisa¢ symbol atomu lub
grupy. W naszym przypadku wpisujemy NH2, czyli symbol grupy aminowe;j.

Po naci$nigciu klawisza Enter, proszg¢ zwréci¢ [& File Edt Options Object Test

uwage, ze program, sam wprowadzi indeks dolny przy i ([ |.E:3 SO

dwojce, czyli zamieni NH2 na NH,. Zgodnie z naszymi
uproszczeniami, mogliby§my uzna¢ narysowany przez nas
wzér za metlyloaniling. Aby jednak nie pomyli¢

NHZ -
metyloaniliny z wolna grupa —NH,, warto podpisa¢ grupg

metylowa. W tym celu klikmamy myszka na drugim koncu
wiazania 1 wpisuyjemy CH3. W tym momencie, program powinien si¢ domysle¢, zeby
zamieni¢ CH3 na H3C, w efekcie, czego powinni§my otrzymac nastgpujacy wzor:
H,C—NH,
Jesli zalezy nam na uwzglednieniu we wzorze wszystkich wigzanh mozemy narysowac
,mape” wiazan' (rysunek po lewej stronie), a nastepnie korzystajac z narzedzia Atom,

wprowadzi¢ oznaczenia poszczegolnych atoméw* (rysunek po prawej stronie):

. pojedynczego wiazania, czyli de facto czasteczki etanu.

"' W naszym konkretnym przypadku ,.szkieletem” tym jest 2,2,3-trzymetylo-butan.

' Przy okazji program sprawdza, czy liczba wiazan jest ,,wlasciwa” dla danego atomu. Jesli nie pojawi sig
ostrzezenie Valence exceeded on atom(s).
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Korzystanie z paska szkieletow czasteczkowych

Korzystajac z poziomego paska narzedzi, z najczescie] wystgpujacymi szkieletami
weglowymi  znacznie mozemy usprawni¢ proces rysowania zwiazkow organicznych.
W zasadzie szerszego komentarza wymaga jedynie jak narysowaé pierScien w danym
miejscu? Jesli wybierzemy z poziomego paska narz¢dzi dana struktur¢ i naci$Sniemy lewy
przycisk myszki na polu do rysowania — w tym miejscu zostanie narysowany wstawiany
pierscien. Do poki nie zwolnimy lewego przycisku myszki mozemy dany pierscien jeszcze
obréci¢ o dowolny kat . Jesli chcemy ,,dolozyé” stykajacy sie drugi pierécien, wystarczy,
ze klikniemy w $rodku wigzania w pierwszym pierscieniu, z ktérym ma si¢ styka¢ drugi

pierscien:

%) File Edit Options Object Text

Wil |[& W] GO

o
&
©

e

1
~

W tym momencie, automatycznie zostanie dodany odpowiednio zorientowany pierSciefi’,
stykajacy si¢ z pierwszym jedna krawedzia. Jesli chcemy narysowaé np. cholesterol,
wystarczy w podobny sposdb postawi¢ trzy pierScienie cykloheksanowe 1 jeden
cyklopontanowy oraz zmieni¢ jedno wiazanie w pierécieniu na podwojne* i dotozyé do
uktadu cztery grupy funkcyjne. Mozemy tez uwzgledni¢ orientacje przestrzenna

podstawnikoéw (rys po prawej stronie):

HO HO

* Obracamy pierécien wzgledem atomu wegla, znajdujacego si¢ w miejscu, w ktorym nacisngliSmy myszke.

" Czyli narysuje perhydronaftalen (dekaling). Moge takze klikna¢, na atomie wegla pierwszej czasteczki.
W tym przypadku program narysuje bicykloheksyl.

* Aby zmieni¢ w pierscieniu typ wiazania, klikamy na nim prawym przyciskiem myszki i wybieramy opcje Edit
bond.
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Modyfikacja wzorow

Przy rysowaniu wzoru strukturalnego zwiazku, moze si¢ zdarzy¢, ze musimy
wymaca¢ lub przesuna¢ fragment czasteczki. Do kasowania sluzy nam gumka, dostgpna
w pionowym pasku narzgdzi. Aby przemiesci¢ fragment wzoru, musimy go zaznaczy¢
uzywajac narzgdzia Lasso Select (pierwsze od géry w pionowym pasku narze¢dzi). Mozemy
zaznaczy¢ czasteczke lub jej wigkszy fragment poprzez obrysowanie go po wybraniu Lassa.
Mozemy tez zaznacza¢ pojedyncze wiazania, atomy lub grupy*, zaznaczajac je lewym
przyciskiem myszki przy aktywnym narzgdziu Lasso Select. Przyktadowo, rysujac
0-D-glukoze w formie wzoru konformacyjnego, grupa CH,OH nachodzi na pierscien. Aby ja
przesuna¢ wystarczy wybraé narzedzie Lasso Select i zaznaczajac grupe CH,OH', przesunaé

ja trzymajac wcisnigty lewy klawisz myszki w zadanym kierunku:

CH,OH
HO 0O
HO
OH

OH

Trzymajac myszka za koniec wigzania mozemy takze zmienia¢ jego dtugos¢ oraz potozenie
atomu znajdujacego si¢ na koncu wiazania®. Jesli bedziemy przesuwac atom tworzacy kilka
wiazan (np. wewnatrz pierscienia), zmianie ulegna wszystkie dochodzace do niego wiazania.
Jesli chcemy precyzyjnie rozmie$ci poszczegdlne fragmenty wzoru, mozemy je
pozycjonowac po ich uprzednim zaznaczeniu naciskajac klawisze strzalek — beda sie one
przesuwaly w wybranym kierunku. Zaznaczony fragment lub caly wzér mozemy takze
obréci¢ o dowolny kat uzywajac narzedzia 2D rotate (punkt obrotu, zostaje oznaczony
poprzez pojawiajacy si¢ na rysunku krzyzyk).

Zaznaczajac narzedziem Lasso Select poszczegolne fragmenty wzoru i weciskajac
prawy klawisz myszki mozemy wywola¢ polecenie Edit bond / Edit Atom pozwalajace na
zmieni¢ badz to typu wiazania, jego grubos$ci, dlugosci, koloru, badZ to rozmiaru i kroju
czcionki oraz czy mozemy okresli¢, czy tekst ma by¢ traktowany jak formula chemiczna.
Korzystajac z polecen zawartych w menu Object mozemy takze ,,0dbi¢” czasteczke w druga

strong lub przeskalowac.

* Jesli chcemy zaznaczyé kilka atoméw i/lub wiazan, powinniémy trzymaé weisnicty klawisz Shift przy ich
wyborze.

" Po zaznaczeniu grupy, zostaje ona wyrdzniona zmieniajac kolor, na przeciwny (rysunkek po lewej stronie).

* Po zaznaczeniu calej czasteczki, mozemy ja takze ,,wyrownaé” poleceniem Clean molecule z menu Object.
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Szablony

W programie ISIS/Draw mamy mozliwo$¢ skorzystania z biblioteki (szablonow),
zawierajace] narysowane struktury wybranych zwiazkéw chemicznych, ktora znakomicie
ulatwia i przyspiesza to pracg. Wzory i symbole pogrupowane sa w grupy zgodnie

z rysunkiem ponizej:

B2 1515 /Draw - [glukoza_zke]

w File Edit Options Object Text | Templates Chemistry ‘Window Help _||5’|£|
@j e C] 0 O i Customize Menu and Tools. . %
Set Primary Template Folder... |

Set Secandary Template Folder...

Open...
alpha-D-Sugars
Amino Acids
Arornatics

Arrows

Bazes
Beta-0-Sugars
Bicyclics
Carbonylz

Chainz

Crown Ethers
D-Sugarz

Do L-&rning Acids
Functional Groups
Fused Ringz
Heterocyclc Rings
L-Amino Acids
kore Rings
Mitrogen

Orbitalz
Phozphaorus
Palpzyclics

Ringz -
p L-&mino Acids _.,I_I

Aby wprowadzi¢ np. fenyloalaning, nalezy z menu Templates wybra¢ zbiér Amino

Acids, a nastepnie poszukac ,,Phenylalany!l”, zaznaczy¢ ja myszka 1 po powrocie obszaru, na
ktorym rysujemy, klikna¢ w miejscu, gdzie chcemy wklei¢ dany wzor. Tutaj, aby
odpowiednio zorientowa¢ czasteczki, moga okaza¢ si¢ nam przydatne polecenia Flip, Rotate

1 Scale zawarte w menu Object.

" Ja najcze$ciej korzystam z szablonow orbitali, ktore trudno jest w inny sposob narysowa¢ w ISIS/Draw.
Mozemy tez stworzy¢ wlasny szablon np. orbitalu, rysujac go np. w Corelu i przez schowek przekopiowujac go
do programu IBIS/Draw. Aby rysunek pojawial si¢ w szablonach, musimy spersonifikowaé¢ ustawienia
korzystajac z menu Templates [ Customize Menu and Tools.
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Chem Inspector

Chem Inspector jest modulem programu ISIS/Draw stuzacym do sprawdzania
poprawnosci  zapisanych reakcji. Rozpatrzmy przykladowo reakcje powstawania
antrachinonu, produkowanego na potrzeby przemystu barwnikdéw. Polega ona na acylowaniu

benzenu bezwodnikiem ftalowym w dwdch nastgpujacych reakcjach Friedela-Craftsa:

0
AlCl,
o + —
COOH
0

Aby sprawdzi¢ poprawno$¢ pierwszej reakcji, po wpisaniu jej do programu ISIS/Draw’,
nalezy weisnaé ikonke na poziomym pasku Run Chem Inspector’. Powinniémy zobaczy¢

obraz podobny do przedstawionego na rysunku ponize;j:

Eﬁfile Edit Optionz Object Text Templates Chemigtry Window  Help

& 6>[.©GO©QU©@D&

| n l:::L n
- D. :-T-:. mE—— 33
n | | n C[:] [:]H
B
[ | u u C
A
+ Chem Inspector |

Resulks:

| nfarmation
tion interpretation:; & + B - C

Molecular weight: 14812 + 7811 - 226.23
Molecular formula; CBH403 + CEHE -> C14H1003

I1515/Draw recogrizes the reaction that iz diagrammed in the Results box. Refer ta -
the letter labelz next to the structures to vernify that |515/0raw has comectly
interpreted the meaning of the reaction. —

I£ 1515 /Draw's interpretation is incomect, move the structures and reaction symbols LI

* Przy zapisie reakcji powinnismy uzy¢ ,,plusa” i ,,strzatki”, korzystajac z pionowego menu po lewej stronie
obszaru do rysowania.
" Mozemy tez wywotaé Inspectora kombinacja klawiszy Ctrl+R lub z menu Chemistry I Run Chem Inspector.
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Jesli Inspector nie bgdzie miat zastrzezen, do zapisanej przez nas reakcji mozemy
rozwina¢ pasek Results i zobaczy¢, w jaki sposob program zinterpretowal napisana przez nas
reakcje (w przyktadzie A + B - C) oraz mozemy poréwna¢ masy produktow i reagentow
oraz ich wzory sumaryczne*. Jesli masy czastkowe reagentow i produktow, sa sobie rdzne,
to reakcja nie spelnia jednej z najbardziej fundamentalnych zasad zachowania masy.
W przypadku bardziej ztozonych wzoréw strukturalnych, poréwnywanie mas i wzorow

sumarycznych bardzo utatwia sprawdzenie poprawnosci reakcji'.

Zapis wzoru

Wzory stworzone w programie ISIS/Draw zapisywane sa w formie wektorowej,
jako pliki z rozszerzeniem *.skc (Sketch Files). Dodatkowo poprzez polecenie Export zawarte
w menu File, moga by¢ one zapisane w kilku innych formatach. Poprzez schowek moga by¢
one z powodzeniem wklejane np. do MS Worda. (Jesli mamy na komputerze poprawnie
zainstalowany program ISIS/Draw, moga by¢ one takze pdzniej poprawiane w Wordzie).
Dzigki temu, iz wzory zapisywane sa w postaci wektorowej, tatwo je modyfikowaé
1 znakomicie nadaja si¢ do druku.

Jesli rysunek sktada sig z kilku elementow (jak np. zapisie reakcji A + B — C), aby
zabezpieczy¢ si¢ przed ich ,,rozjezdzaniem”, po przekopiowaniu ich przez schowek do innego
programu, warto wczesniej wszystkie elementy zgrupowac w jeden obiekt. W tym celu nalezy
uzywajac Lassa zaznaczy¢, to, co nas interesuje* i wybraé polecenie Group z menu Object”.

Jedynym wigkszym problemem moze by¢ umieszczenie wzoréw zwiazkow
stworzonych w programie ISIS/Draw na stronie Web, gdyz powinnismy zamieni¢ grafike
wektorowa na grafikg rastrowa. Najpro$ciej narysowany wzor mozemy wklei¢ poprzez
schowek do programu FrontPage, ktory automatycznie zamieni grafik¢ wektorowa na
rastrowa. Jesli chcemy mie¢ kontrolg¢ nad konwersja, podobnie mozemy skopiowaé¢ wzor
np. do Corela 1 wyeksportowa¢ go jako plik GIF. Jesli nie dysponujemy zadnymi
narzedziami, w akcie desperacji, pracujac z ISIS/Draw pod Windowsem, mozemy nascinac
klawisz PrintScreen. W tym momencie powinniSmy mie¢ w schowku zapisany wyglad

naszego ekranu — wystarczy wtedy wklei¢ nawet do Painta i odpowiednio wykadrowac.

" Dodatkowo w polu Intended use:, mozemy okresli¢, do czego zamierzamy uzy¢ dane réwnanie reakcji.

" Czesto przy zapisie reakcji biochemicznych ,,zapomina™ przy bilansowaniu reakcji si¢ o czasteczkach wody,
na korzy$¢ przejrzystosci zapisu reakcji.

* Jesli interesuje nas calo$¢ wybieramy polecenie Select All z menu Edit lub naciskamy klawisz Ctrl+A.

¥ Jesli pozniej bedziemy chceieli poprawié¢ wzér, mozemy skorzystaé z odwrotnego polecenia ungroup.
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Zadanie

Jako zadanie prosze¢ narysowa¢ w programie ISIS/Draw” wzér zwiazku chemicznego,
ktorego nazwa chemiczna lub zwyczajowa, sklada¢ si¢ bedzie z przynajmniej dwoéch
cztondw, zaczynajacych sie od takich samych liter jak Panstwa nazwisko i imig'. Prosze, aby
wymyslony przez Panstwa zwiazek zawierat, co najmniej 12 atomoéw i nie byt stworzony przy
pomocy zawartych w programie szablonow.

Przyktadowo ja nazywam si¢ Piotr Wojciechowski, a wigc na zaliczenie mogtbym
narysowa¢ np. walerian pirimidyny, prolino-waling* lub przedstawiony ponizej wosk

pszczeli:

0

H.C C{J—o—c C——cH
3 +H2 n H;PHjH 3
n=241ub26; m=28Ilub 30

Narysowany zwiazek prosze¢ podpisac jego nazwa (w programie ISIS/Draw wyrazenie

tekstowe mozna wpisaé w obszarze do rysowania uzywajac narzedzia Text').

* Jesli nie przekonatem Panstwa do programu ISIS/Draw i uzywaja Pafstwo innego programu do rysowania
wzorow strukturalnych (np. ChemCAD’a), wzér moze by¢ narysowany w innym programie. W tym przypadku
prosze o przestanie go w takiej formie, abym mogt go zobaczy¢, bez instalacji tegoz programu.

T Jesli Panstwa imie lub nazwisko, zaczyna si¢ od litery L, S, Z lub Z, moga Pafstwo zastapi¢ ja analogiczna
litera, bez ,,polskich ogonkow”.

* Oczywiscie, gdybym nie skorzystat, ze gotowych szablondw aminokwasow zawartych w programie ©

¥ Narzedzie text kryje si¢ pod ikona z trzema literami abc, na pionowym pasku narzedzi po lewej stronie okna
programu.
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