2 KRESLIME MOLEKULY UHLOVODIKOV

Tematicky celok / Téma ISCED / Odporucany roénik
Organicka chémia ISCED 3 / 3.ro¢nik

Uhlovodiky, stereochémia Kreslime molekuly uhfovodikov
Ciele

Studentom nadobudané vedomosti a zruénosti | Studentom rozvijané spésobilosti

Vytvorit predstavy o Struktire molekudl | Navrhnut model.

uhlovodikov v podobe 3D modelov. Skonstruovat model podla zadania.

Naucit sa kreslit uhlovodiky v programe | Aplikovat modelovacie postupy na nové
ChemSketch a vytvarat animacie. problémy.

Zoznamit sa s réznymi spdsobmi zndzorfiovania | Zrucnost riesit problémy, kriticky mysliet.
Struktur molekdl - guléckové, kalotové a | Navrhnut iné vyuZitia programu v praxi.
tyCinkové modely. Zruénosti  spojené  srozvojom myslenia

Vytvorit predstavy o vazbovych dizkach, uhloch. | a ugenia.

PoZiadavky na vstupné vedomosti a zrucnosti

Poznat typy vzorcov organickych zlicenin. Zaradit danu organickd zluceninu na zaklade jej
konstitucného vzorca medzi alkany, alkény, alkadiény, alkiny, arény, nasytené a nenasytené
uhlovodiky, zliéeniny s acyklickym (rozvetvenym a nerozvetvenym) a cyklickym retazcom.
Homologicky rad, homologicky vzorec, alkyl, cykloalkyl, aryl. Vizbovost atémov prvkov.

Rieseny didakticky problém

Mala priestorova predstavivost Studentov ma za nasledok, Ze je pre nich velmi naroéné prevadzat
dvojrozmerny obraz do podoby 3D modelov a orientovat sa v usporiadani atdmov v molekulach.
Preto je doblezité, aby sa Student zoznamil s priestorovym usporiadanim praktickou formou a mohol
jednotlivé Struktdry vnimat viacerymi zmyslami.

V akom programe kreslit vzorce organickych zlaéenin, pisat chemické reakcie, kreslit aparattry na
realizaciu chemickych pokusov? Ako si predstavit 3D modely organickych zli¢enin? Preco maju
izoméry rozne vlastnosti?

ACD/ChemSketch je kvalitny nastroj na kreslenie réznych chemickych Struktdr zlicenin, rovnic,
aparatur a vzorcov. Vytvorené struktiry je mozné jednoducho vytladit alebo exportovat do formatu
PDF, WMF, BMP, TIFF a dalSich. Program spolupracuje i s formatmi podobnych programov napr.
MOL, SKC, RXN, CHM a dalsimi.

Dominantné vyucovacie metody a formy Priprava ucitela, pomécky a chemikdlie
e Interaktivna ukazka, riadené, e Stavebnice modelov zlucenin
nasmerované badanie, diskusia e Pocitac + program ChemSketch
e Individualna praca, préca vo dvojiciach (freeware), dataprojektor
e Pracovny list

Diagnostika splnenia vzdeldavacich cielov

Protokol na sledovanie pokroku Studenta.
Ulohy na kreslenie derivétov uhlovodikov.




KRESLIME MOLEKULY UHLOVODIKOV

Uvop

Nenahraditelnym pomocnikom vsetkych ucitelov chémie i Studentov, ktori sa chémiu ucia je
program ChemSketch. Tento program je mozné vyuzit na kreslenie chemickych vzorcov, reakcii,
aparatur a pod. Program sa lahko ovlada, k dispozicii je aj velka databaza uz vytvorenych zlicenin
a obrazkov. Ak sprogramom zadinate, odporucame nastudovat kratky spristupneny manual.
ChemSketch pracuje v dvoch zakladnych prostrediach: Structure a Draw, ktoré mézeme prepinat
tlacidlami, ktoré st umiestnené v favom hornom rohu obrazovky. V prostredi Structure mézeme kreslit
chemické vzorce (Struktury) a reakéné schémy, v prostredi Draw grafické objekty (napr. aparatury).
Pracovné prostredie je zlozené z prvkov ktoré su v rezime Structure/Draw podobne usporiadané:
Menu, Hlavna nastrojova lista, Nastrojova lista Structure/Draw, Nastrojova lista atdmov/ na kreslenie,
Nastrojova lista substituentov, Farebna paleta. Metodika je suc¢astou metodik zameranych na kreslenie
vzorcov a modelov organickych zlucenin. Metodicky list spracovany na zdklade metédy EU.

2.1 Priebeh vyucby

Evokacia

Program mozete ziskat napr. z nasledujucich stranok:
Stranka spolo¢nosti ACD/Labs. http://www.acdlabs.com
Stranka Slunecnice.cz: http://www.slunecnice.cz/sw/acd-chemsketch/

Pred samotnou realizdciou hodiny je vhodné si overit, ¢i instalacia freewareprogramov je na Skolskych
pocitacoch dovolena administratorom Skolskej pocitacove;j siete.

Instaldacia programu, oboznamenie sa s obrazovkou.

ACD/ChemSketch pracuje v dvoch mddoch Structure a Draw, prepinanych tla¢idlami na
hlavnej liste vlavo hore.

Structure | Draw

V mode Structure je mozné kreslit chemické vzorce a v méde Draw vyuZivat grafiku
ACD/ChemSketch.

Uvedomenie si vyznamu

Studentov nauéit:

e Kreslit atdmy a vazby (jednoduché, dvojité, trojité, koordinacné, nedefinované), rozne oznacenie,
ale i polyméry.

e Preklapat nakreslené molekulové Struktary.

e Vybrat, otdéat a menit velkost nakreslenych struktur.

e Vytvarat 3D modely Struktdr.

e Uchovat strukturu ako stibor, dokument alebo tlac.


http://www.slunecnice.cz/sw/acd-chemsketch/

Kreslenie atomov, vézieb, molekul

Kreslenie vazieb a atdmov je hlavnou aktivitou v ACD/ChemSketch.

Uistite sa, Ze ste v mdde Structure (tla¢idlo Structure je "stlacené") aby ste mohli pokracovat:

Structure | Draw

4
Nastroj normalneho kreslenia Draw Normal je predvolenou moznostou, ktord je vybrana v
okamihu, ked'je program otvoreny. V tomto mdde mdzete lahko nakreslit normalne ¢i vetvené retazce
a zamienat atémy inymi z periodickej tabulky prvkov.

7
Uistite sa, Ze ste zvolili nastroj Draw Normal na liSte Struktur a Ze ste na liste atdmov (vlavo) vybrali

C
atém uhlika v Nastrojovej liSte atdmov.

Kliknutim lavym tladidlom do pracovného priestoru sa vykresli CHs. Kliknutim na iné miesto
pracovného priestoru sa nakresli dalSia molekula CHa.

Dal$im kliknutim na uz existujicu molekulu a potiahnutim mysi sa pridd —CHs skupina a vznikne so
$tandardnymi dizkami vazieb.

Ak kliknete na —CHs skupinu retazec sa predizi

CH,
V prostredi Draw Normal po kliknuti na neoznaceny atém sa vykresli
CH4
H3C—(
CH,

Kreslenie dvojitych a trojitych véizieb

Kliknutim na vybranu vazbu sa vytvori dvojita vazba.

—CH,

CH,

Druhym kliknutim na tdto vazbu vznikne trojita vazba.



—CH

CH3
Dal3im kliknutim na tuto vazbu vznikne najprv dvojita a potom jednoduchd vézba.

Vymazanie atomov

¥

Na hlavnej liste kliknite na gumu Delete

Potom kliknite na atém tak, ako je zndzornené na obrdazku:
HzC \(V\/\@-i
CHsz

Molekula sa zmeni nasledovne:

HzC \I/‘\/\/C Hsz

CHz

HzC \I/WH3 CH4

CHz

Ak kliknete na nastroj spat - Undo, vratite sa o krok spat.

Ak drzite stisnuty kldvesu Ctrl a kliknete nastrojom Delete, vymaZete iba dany atdm a koncovy atom

pripojeny ku molekule ostane zachovany.

Zobrazovanie atomov uhlika a atomov vodika

Ak potrebujeme vytvorit racionalny konstituény vzorec uhlovodika so zobrazenim vsetkych atémov

uhlika, ozna¢ime nastrojom Select/Move dani molekulu, zvolime si v menu volbu Tools - Structure

properties, v ¢asti Show Carbon zaklikneme All a potvrdime. Ak chceme zobrazit vietky atémy vodika,

zvolime v menu Tools a Add Explicit Hydrogens.

Nepretrzité kreslenie

Ak prejdete do rezimu NepretrzZitého rezimu kreslenia (Draw Continuous, ikona

i

) mézete si kreslenie zjednodusit.

a Draw Chains



V pripade ikony Draw Continuous si vyberiete atdm C a klikneme na dve volné miesta pracovnej
plochy. Vznikne molekula metdnu, potom etanu, propanu, butanu atd. Aby boli dizky vietkych
jednoduchych vézieb rovnaké a molekula uhlovodika simerna, mézeme pouzit funkciu Clean Structure

na nastrojovej liste programu

H4C

Ak kliknete na ikonu Draw Chains , stadi kliknit na pracovnu plochu a potiahnut mysou. Na
obrazovke sa ndm objavi uhlovodikovy retazec, Udaj s poc¢tom atémov uhlika v molekule sa objavuje
pri kurzore mysi.

/\\/\N\/CHB
H5C

Kreslenie cyklickych struktur

Cyklickd Struktdru cyklohexdnu vytvorite na zdklade nasledovného postupu:

vytvorte molekulu hexanu

H3CV\/\/CH3

spojte prvy a posledny atdém uhlika

\/

z V7 . J s . . oV v . . .7 v .. 7
nasledne stlacite ikonu Clean Structure na nastrojovej liste, ¢im sa optimalizuju vSetky vazbové
dizky a uhly, v naSom pripade nam vznikne molekula cyklohexanu.

Ak chcete vytvorit molekulu benzénu ¢i cykloalkénu/cykloalkinu, postupujte obdobne ako pri vytvarani
nasobnych vazieb alifatickych uhlovodikov.



Oznacenie, premiestnenie, kopirovanie a vymazanie struktuiry

Pomocou tlacitka Select/Move mézete vybrat prislusnd Struktiru oznacenim mysou a nasledne
ju premiestnit, skopirovat (Ctrl+C, Ctrl+V) alebo vymazat. Na vymazanie mozno pouzit aj oznacenie
molekuly a tladidlo Delete na klavesnici.

Kreslime 3D struktury

Spustite program 3D Viewer (umiestnené na Hlavnej liste pod heslom ACD/Labs).

V spodnej Casti obrazovky najdete 3 zakladné rezimy tohto programu (1-ChemSketch, 2-Copy To 3D,
3-3DViewer).

Zvolte moznost 1.

Vytvorte modely animovanej molekuly metanu a uloZzte ho

- | [ |Fall e | [=2EEE | &

Zvolte zobrazenie stranky Page Width. M

V lavom panelu prvku zvolite atém uhlika C.
Lavym tlaidlom mysi kliknete na plochu. Objavi sa vzorec metdnu CH,4

Oznacte vytvoreny vzorec a zvolte v menu Tools 3D Structure Optimalization.

3| ACD/3D Viewer (Freeware): Chen ‘%] ACD/3D Viewer (Freeware): ChemSketch Window - [nonameB1.ska] |11
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Oznacte v molekule atdm vodika a skuste s nim otocit. Objavi sa Ciastocne priestorové usporiadanie
molekuly metanu.

Zvolte v spodnej Casti obrazovky rezim 2-Copy To ChemSketch, typ molekuly Balls and Sticks. Teraz
mozete molekulou pohybovat a sledovat jej priestorové usporiadanie.

Mozete si viimnut aj to, Ze v programe su jednotlivé atémy farebne odlisené: atdémy uhlika sd
svetlomodré, atdmy vodika biele, atémy kyslika ¢ervené, atémy dusika tmavomodré a pod.



Program umoziiuje aj menit farbu atémov jednotlivych prvkov, aby vyhovovala $tandardnému

&

).

znaceniu (funkcia Set Colors

CD/Labs

na

Help

pot e Ao S ANE AN 2ARITH O (4%

\ Mew Frames Set /

Na vytvorenie animacie zvolte New Frames Set 5 'a Auto Add Frames ™*

Nakoniec animovany obrdzok uloZte ako typ Animated GIF Images ako metan.gif skdste animdciu
spustit (ak nie je ind moznost, tak napr. v programe PowerPoint).

ULOHA 2.1 - RIESTE!

Vytvorte a uloZte animacie molekul uhlovodikov uvedenych v tabulke do priloZzenej tabulky.

Nazov uhlovodika Molekulovy vzorec

metan CHa

etan C2He6




pentan Cs5H12
etén C2H4
acetylén C2H2
cyklohexan CeH12
CH4 C2H6 Cs5H12
C2H4 C2H2 CeH12




E-...................................................I;L.‘;;I;.Z...Z._.;;l;;;;!..;
; Zobrazte dalSie formy zlGéenin uvedenych v tabulke na zaklade prikladu etanu. ;
Sumérny | Skupinovy Struktarny Gul'6ckovy model Kalotovy model |
vzorec |vzorec vzorec

C:Hs CH3CH3

CoHa CH,CH;

C,H40; CH3COOH

CsHs CH,CHCHCH;,

C:H,0 CHCOH

C:H6O CH30CH3

H.O H,O

CHsN NHCH,

C/HgO CsH4CH3OH




Rozvoj

Dokaz

Aké boli ciele mojej prace/k comu smerovali?

Co som sa naudil/a?

K ¢omu mi to mdze pomoct?

Co by som sa chcel/a o tejto téme este dozvediet?

Skym mozem spolupracovat s cielom zlepsit svoju
pracu?

Ako som poutzil/a svoje schopnosti kritického myslenia
pri rieSeni zadanych uloh?




