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Zakladni pravidla kresleni strukturnich vzorct prodé-
lala svébytny vyvoj'?, dnes je udavaji pravidla ITUPAC
(cit.}) ,,Graphical Representation Standards for Chemical
Structure Diagrams (IUPAC Recommendations 2008)”.
Protoze se zda, ze se spravnym uchopenim tohoto tématu
maji autofi ¢lankd v Chemickych listech potize, usoudila
redakce, ze bude uzitecné se k tématu vratit. Na prikladu
¢lankl z minulého roéniku ukazeme na nejcastéjsi chyby.
Mnoho uzite¢ného zajemci naleznou také ve velmi kvalitni
pfirucce dr. Juldkové®.

Strukturni vzorec ma byt jednoznacny, uhledny, ma
obsahovat homogenni prvky (Cary, pismo, symboly...).
Casopis Collection of Czechoslovak Chemical Communi-
cations pouzival pro kresleni strukturnich vzorci normu
pro &asopisy Americké chemické spolednosti® (obr. 1)
s tim, ze nakresleny vzorec zmensSil na 75 %. Chemické
listy se drzi této uzance. V nasich ,,doporuc¢enych* chemic-
kych editorech (napt. ACD/ChemSketch (v ,,plné*“ verzi
zdarma®) a CS/ChemDraw) jsou kresleny vzorce jako
smysluplné uzlové grafy (kde uzly a jejich spojnice maji
dany smysl a fad) s tim, ze software ,,rozumi* stereoche-
mii. Navic technickad redakce je mlze otevfit a upravit,
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a uSetfit tak mnoho korespondence mezi redaktorem
a autory. Opakem jsou kresli¢e, které kresli chemické
struktury jako pouhé obrazky bez jakéhokoliv vnitiniho
smyslu. Takovy graficky program pak klidn¢ zamifi ¢aru,
kterd méla znamenat vazbu, mimo stied symbolu prvku ¢i
nakresli kazdy symbol a ¢4ru jinak daleko od sebe ¢i jinak
veliké — a to potom s chemii pramalo souvisi.

Nékomu se mize zdat, ze program ACD/ChemSketch
tim, Ze je poskytovan v akademické verzi zdarma, je n€¢im
podfadnym. Neni tomu tak”®: jak jeho schopnosti kreslit
a editovat chemické struktury (mod ,,Structure®), tak mod
umoziujici kresleni vektorovych obrazl (,,Draw*, kterému
lze z legrace fikat ,,maly Corel Draw®) jsou v plné verzi.
Do plné verze celého programu chybi encyklopedie biolo-
gicky aktivnich latek (témét 170 tisic poloZek), prohleda-
vani souborll v pocitaci pres struktury, a tém, ktefi maji
i dal$i moduly programii ACD/Labs, bude chybét jeden
z nejkvalitnéjSich nomenklaturnich programti na zemékou-
li pro vétsi molekuly (vice nez 50 ,t€zkych* atomut a 3
kruhy, pro které funguje zdarma). Pro tento program exis-
tuje i Gesky preklad firemniho manualu pro stari verzi’.

Pokud to lze ucinit, je vhodné ,,zamknout* délku va-
zeb a vazebné uhly (mdd fixed), protoze rizné dlouhé
vazby a pokroucené vzorce nepusobi esteticky a zhorSuji
Citelnost. Také rizn¢ velké vzorce nepridaji dilu na uhled-
nosti.

Kvalitni editory dodrzuji uzanci i v tom, ze napf. zna-
zornuji ve vzorci symbolem atomu pouze heteroatomy
a uhliky kresli jako uzlovy bod naseho grafu. Cini tak ho-
mogenné a ne ,,jak se jim zlibi*, ¢ehoz mize autor dosah-
nout, pokud bud’ znasilni vnitini definici ,,stylu®, anebo
pouzije cokoli jiného nez kvalitni strukturni editor. Nase
doporucené chemické editory jsou vybaveny procedurou,
kterd na pozadani zadana pravidla (styl) pouzije (obr. 2).
Ne vzdy vSak dojdeme k ustdlenému zplsobu kresleni
vzorct (steroidy, cukry aj.) a n€kdy k dosazeni ,,hezkého
vzorce musime tlacitko ,,clean-up* pouzit n€kolikrat (obr. 3).

Navic je uZitecné, Ze programy ACD/ChemSketch
a CS/ChemDraw umoziuji otevieni souboru nakresleného
v jednom z nich i v tom druhém, a co vic, umoZziuji i kopi-
rovani struktur z jednoho do druhého (cut/paste).

Pro ziskani hezkych vzorct mizeme Casto (ne vzdy!)
pouzit i nepteberné mnozstvi ptedpfipravenych Sablon
(templates), které jsou k dispozici ve vétSiné
»prvoligovych® programu, a co vic, v naSich programech
ACD/ChemSketch a CS/ChemDraw mizeme sami takové
Sablony i vytvorit. Jsou k dispozici i Sablony pro bunécné
organely, orbitaly, ale i laboratorni vybaveni a sklo. Jen si
musime dat napf. pozor, aby nam do Liebigova chladice
netekla chladici kapalina do olivky, ktera je nahote.

Nevyhodou  strukturnich  vzorci  pievzatych
(ukradenych) je to, Ze jiz maji zacasté bodovou tiskovou
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strukturu (nejsou vektorové) a po dal$im tisku vypadaji
Sikmé cary jako zubaté. Stézi se da doporucit, kde by méli =
autofi  ziskavat jiz  nakreslené vzorce, protoze
i v recenzované chemické literatufe se nachazeji chyby
a nedostatky vétsi ¢i mensi. K ziskani strukturniho vzorce
muze autor, ktery neovlada chemicky editor, pouZzit vzorec R
z Wikipedie ¢i z katalogu renomované firmy a opatfit jej
nalezitou citaci. Velmi elegantni je nalezeni pfislusné slou- °‘§1_4
Ceniny v databazi SciFinder (nomenklatura dle Chemical Iy
Abstracts i IUPAC), zkopirovani nazvu do systémového CH\\iU/H
,clipboardu®, pfeneseni do generatoru strukturnich vzorcd LB
z nazvii a zobrazeni (obr. 4). Samotné vzorce pouité LRl
SRR o P o . 2
v databazi nejsou pro kopirovani vhodné. Ti, ktefi nemaji |/ \1" ;;‘?/}m
k dispozici kvalitni nazvoslovny program, mohou pouzit Ho e
nazvoslovnou pomicku z portalu ACD/I-lab' (https:/ B
11ab:ac,(ilabs.cqn1/), ktera je ptistupna po jednoduché regis- el L T L et L o e
traci Castecné i zdarma.
Nanejvys diileité zachyceni chirality v projekci do G| [[Aeov || options... Xconcel || Prep || 4 sbout..

dvourozmérné prumétny (papiru, obrazovky...) definuje
nékolik zakladnich konvenci'""'2. Norma IUPAC pozaduje,

Obr. 4. Generovani strukturniho vzorce pomoci nazvu
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aby strukturni vzorce, v nichZ je zndzornéna stereochemie,
byly zhotoveny s maximalni péci tak, aby se predeslo jaké-
koliv nejasnosti. Obecné pak normdlni ¢ary znaci vazby,
jez jsou (pfiblizn€) v rovin¢ nakresny. Tento pozadavek je
nutno vysvétlit: vzdy, kdyz vySetfujeme stereochemii néja-
kého wuzlového bodu, posuneme jej tak, aby lezel
v nékresné, a zbytek struktury umistime tak, aby okoli
uzlového bodu bylo pokud mozno co nejvice v nakresné
spolu s nim. Vazby ,,v ndkresné“ pak kreslime normalni
Carou. Vazby, které z uzlového bodu pijdou nad nakresnu,
nakreslime plnym klinem —=m (pficemz zacatek, tj. tenky
konec klinu, musi byt pfipojen k nasemu uzlovému bodu
¢i stereogennimu centru); jako alternativa je pouZzita plna
stuzka = . Vazby sméfujici pod nékresnu znazornime
pri¢n¢ Srafovanou (pruhovanou) stuzkou mmmm . Pouziti
ptfiéné Srafovaného klinu ==l neni nazvoslovim doporu-
¢ovano, protoze fada autorti nedodrzi to, Ze tenky zacatek
je ptipojen k vySetfovanému uzlu, a pouzije vazbu ve sho-
de se svym citem pro perspektivu a je zadélano na nedoro-
zuméni. Star$i norma definovala par vyznaceny kli-

ny -em a - pro znazornéni absolutni konfigurace
a par =mmm a wwan pro konfiguraci relativni. Pouziti kli-
nil —=am a -l je doporucenihodné, le¢ za uzkostlivého

dodrZeni pravidla, ze tenky konec klinu musi byt pfipojen
k nasemu uzlovému bodu ¢i stereogennimu centru. Kli-
nem, plnou stuZkou ani stuzkou pfi¢né Srafovanou pak
neni v zadném piipadé mozno spojit dvé stereogenni cen-
tra, nebot’ jedno z nich by urceni chirality postradalo
(obr. 5). Musime tak ucinit pomoci ostatnich vazeb a spo-
jeni stereogennich center umistit do ndkresny. Pokud by to
neslo, umistime vedle stereogenniho centra pfislusny ste-
reodeskriptor. Carkovana ¢ara ---- je vyhrazena pro zna-
zornéni vazeb fadu mensiho nez jedna, CasteCnou vazbu,
delokalizaci, vodikovou vazbu apod. Pokud je stereochemie
(konfigurace) nezndma, pouzijeme vinovku =~ s tim, ze
je na obou koncich stejné Sirokd, aby nedoslo k dojmu, Ze
znazornuje chiralitu nebo néjakou trojdimenzionalni vlast-
nost. Pouziti tlustych tecek a krouzkd uzivanych v minu-
losti je velmi silné nedoporuceno.

Od znazornéni chirality musime odli$it v§echny poku-
sy o perspektivni znazornéni trojrozmérné struktury (i tzv.
»sawhorse projection®), s ¢imz vySe popsand konvence

Obr. 5. Spravné nakreslena struktura cholesterolu a struktura
nespravna
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nema pranic spole¢ného. Dalsimi svébytnymi konvencemi
jsou vzorce Fischerovy, Tollensovy a Newmanovy'
(pouzivané zejména u cukrit). Star$i konvence pouzivajici
kliny (,,wedge projection) je obsoletni. Nejnovéjsi uzanci
jsou vzorce Markuschovy'.

I pfes zndma a mnohokrat opakovana pravidla se au-
tofi dopoustéji velmi Casto chyb a nectnosti, které ve svych
disledcich mohou zpisobit napf. totalni zmateni popisu
konfiguraci. Napf. u latek popisovanych v biochemii ob-
vykle chybi jakakoliv zminka o stereodeskriptorech, pfi-
¢emz zastupce jmenovaného oboru témét vzdy na namitku
odpovi ,,ale my vime, jak to je*, a to je chyba! Terminy
jako glukodza, alanin apod. se mohou vyskytnout v dennim
tisku (Ize je povazovat v nejcetnéjsi grupé za trivialni na-
zvy), ale v tisku odborném budiz a-D-glukosa a L-alanin,
protoze vsichni vime, Ze homochiralita nezasla az tak dale-
ko, aby byla stoprocentni, a Ze chemici piSi ,,-osa®“. Pfi
pouziti strukturnich vzorct pak struktury bez vyznaceni
chirality (kterym se nékdy fika ,placaté”) jako na obr. 6
odbornému pouziti nevyhovi, i kdyz se vyskytuji v fadé
renomovanych uéebnic, coz ale nemize byt omluvou.

Ve struktufe morfinu na obr. 6 se navic kfizi dvé vaz-
by, aniz je ta z nich, kterd ma byt ,,od pozorovatele vzdale-
n¢&jsi“, prerusena.

Casto se setkavame se znasiliiovanim Haworthovych
vzorcu (obr. 7), at’ jiz jsou pouzity pro znazornéni cukrt ¢i
jinych podobnych sloucenin. Pravidlem je, Ze vazba jdouci
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Obr. 7. ,,Znasilnéné*“ Haworthovy vzorce
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ven z kruhu v konvenci Haworthova vzorce jde bud’ naho-
ru, nebo dold, jinak je konvence porusena. U disacharidu
na obr. 7 neni zfejmé, Ze oba cukry jsou D-glukosa,
,,ohybani vazeb“ ze sterickych divodd neni tfeba, protoze
muzeme (az na naprosté vyjimky) dany derivat cukru na-
kreslit pomoci vzorct Millsovych (obr. 8). Millsovy vzor-
ce cukril jsou jediné, které dokaZe bezchybné precist poci-
ta¢. Kombinace konvence Fischerovy, Tollensovy, Ha-
worthovy, Millsovy, ¢i jakékoliv jiné, je zly sen a je na-
prosto nepfipustna. Jediné, co smime ud¢lat, a co se Casto
déla u nukleosidi, je prodlouzeni neékteré vazby, avsak bez
zmény jejiho sméru.

Pokud se tyce ,,ohybani“, jasnou chybou je zalomena
¢i naopak rovna vazba vychazejici z vazby ndsobné
(obr. 9). Graficka struktura, je-li to mozné, ma odpovidat
piirodg.

HN

H2N O O NH2

Obr. 9. Chybné ,,ohybani* vazeb

Pii kresleni struktur jako na obr. 8 se nevyhneme
tomu, ze nékdy potfebujeme vzorec nikoli jenom otocit
v roviné nakresny (coZ se beze zmény stereodeskriptorti
smi), ale Ze jej musime ze sterickych divoda ,,preklopit®.
Inteligentni chemicky editor strukturnich vzorcti to dovede
bez chyby (k takovym fadime zminéné ACD/ChemSketch
a CS/ChemDraw, protoze pfeklopenim zméni i graficky
stereodeskriptor (klin) —=s na -l a naopak) (obr. 10).
Zkontrolovat to pak mtizeme tak, ze nechame editor odvo-
dit bud’ nazev (software nepouziva kapitalky), ¢i vyznadit
stereodeskriptory.

260

Bulletin
OH HO
00— o
«“OH  HO
HO ) 3 OH
HO OH HO OH
o-D-glucopyranose  a-D-glucopyranose
OH HO
0—S S)—0
R R)+OH HO=—R Ry
HO S—S S—S OH
HO OH HO OH

Obr. 10. Pireklopeny cukr s nazvy a stereodeskriptory

Aby bylo mozno fadné urcit konfiguraci u projekc-
nich vzoret,, najmé nasycenych cyklickych sloucenin, mu-
sime i zde dodrZovat pravidla pro ,,sawhorse* (pro ,.kozu
na fezani dfeva“ nemame Cesky ekvivalent, fikejme napf.
projekéni) vzorce. Obr. 11 zduraziiuje pozadavek rovno-

Obr. 11. Projeké¢ni vzorce se smysluplnym vyjadienim konfor-
mace
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i

Obr. 12. Spatné zesilena piedni &ast vzorce

béznosti urcitych ¢ar na piikladu struktury cukru (na tomto
obrazku je Umysln¢ zanedban pomér mezi strukturou
a velikosti pisma). Pouze dodrzenim této rovnobéznosti je
stereochemie Citelnd. Axidlni vazby budiZ vzdy rovnob&z-
né s osou kolmou na rovinu prolozenou kruhem.

Pokud v projekénim ¢i Haworthové vzorci zesilime
,»predni® ¢ast, musi to mit logiku, protoze sméSovani téch-
to vzorcu s trojdimenzionalni strukturou vede k paskvilu
(obr. 12).

Chemicky vzorec je lingua franca chemikl po celém
svété, a neni tudiz divu, ze Casopisy vénuji jejich tpraveé
a pouziti nemalou pozornost. Na§ ¢asopis necht’ neni vy-
jimkou.
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