Technicka univerzita v Liberci

Fakulta pedagogicka

Katedra chemie

Studijni obor: chemie — ob¢ansk4 vychova

08 — FP - KCH - 004

VIZUALIZACE CHEMICKE STRUKTURY

MINERALU

Autor: Eva Lipavska

Adresa: Zd’arec u Skutde 32, 539 73 Skuted

Vedouci prace: Ing. Jan Grégr

Stran

Tabulek | Obrazku QGrafi Prament Piiloh

70

0 50 0 17 27

V Liberci dne 13.5.2008









Prohlageni o plivodnosti prace:

ProhlaSuji, Ze jsem diplomovou praci vypracovala samostatné a Ze jsem uvedla

veSkerou pouZitou literaturu.

V Liberci dne: 13. 5. 2008 Eva Lipavskd




ProhlaSeni k vyuzivani vysledk( DP:

Byla jsem sezndmena stim, Ze na mou diplomovou prici se plné vztahuje zdkon

¢. 121/2000 o pravu autorském zejména § 60 (3kolni dilo).

Beru na védomi, Ze Technickd univerzita v Liberci (TUL) m4d prdvo na uzavieni
licen¢ni smlouvy o uZiti mé diplomové prace a prohlasuji, Ze souhlasim s pfipadnym uZitim

mé diplomové prace (prodej, zapujéeni, kopirovéni, apod.).

Jsem si védoma toho, Ze: uZit své diplomové prace ¢&i poskytnout licenci k jejimu
vyuZiti mohu jen se souhlasem TUL, kterd ma prdvo ode mne poZadovat piiméfeny pfispévek
na dhradu ndkladi, vynaloZenych univerzitou na vytvoieni dila (az do jejich skute¢né vyse).

Diplomov4 price je majetkem Skoly, s diplomovou praci nelze bez svoleni Skoly disponovat.

Beru na védomi, Ze po péti letech si mohu bakalafskou praci vyZddat v Univerzitni

knihovné Technické univerzity v Liberci, kde bude uloZena.

Autor: Podpis:
Eva Lipavskd

Adresa: Datum:
Zd’arec u Skutée 32 13.5.2008

Skutec, 539 73

Vizualizace chemické struktury minerdli 5



Podékovani:

Na tomto mist¢ bych rdda pod¢kovala viem, ktefi mé pii psani této diplomové prace
podporovali, pfedeviim svému vedoucimu price Ing. Janu Grégrovi za jeho optimismus a

odbornou pomoc. Dékuji za podporu samoziejmée také své roding a pfiteli.

Vizualizace chemické struktury minerdli 6



Anotace:

k préci s programem Diamond. Tento program meodeluje struktury minerdli. Je vhodny pro
vyuku chemie na 2. stupni zdkladni $koly. Popis price s programem je uréen ucitelim, ktef{
neumeéji anglicky nebo nemaji velké zkuSenosti s pocitaCovymi programy.

Vystupy z programu Diamond a jejich prevedeni do prostorovych zobrazeni obohati vyuku

chemie a pomohou Zdktim pochopit vlastnosti ldtek na zdklad€ jejich struktury.

Annotation:

This diploma thesis deals with the chemical structures visualization problems. It features a
description of usage and work with program for modeling minerals structures Diamond.
Diamond 1s useful for chemistry education in second level primary school. Its manual,
included as a part of this thesis, is intended for teachers with few experiences with computers
software application, or for teacher without knowledge of English.

Diamond spatial visualization output is a great aid in enriching chemistry education and

helping pupils to understand properties of substances due to them inner structure.
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1. UVOD

1. UVOD

V dneSni dobé& je zobrazovini struktury litek dileZité jak pro zdky, tak pro veédecké
pracovniky. Ze struktury ldtek je totiz moZné odvodit jejich vlastnosti a téZ vyuZit modelové

struktury k rozvoji prostorového vnimdni v pfedmétu chemie.

Vyuzivani modelil a modelovdni ve $kolnich podminkdch je pIn€ v souladu s rozvojem
modernich véd 1 technické praxe. Je to jeden =z efektivnich teoretickych ndstroji
pifrodovédného pozndvani, které spolecné s empirickymi ndstroji (pozorovdnim, meéfenim a
experimentem) nemuze v pifrodovédném vzdéldni chybét. Modelovdn{ struktur ldtek vytvaii
nové piileZitosti k prezentaci problematickych pasaZi ve vyuce chemie. Je tieba si uvédomit,
Ze chemie je predmét, jehoZ obsah uciva je ve velké mife abstrakini. Popisuje zdkonitosti a
jevy, které jsou pro Zdka téZko predstavitelné. VyuZitim sprdvnych modeld zdk vidi
prostorové uspordddni sloucenin, které miZe konfrontovat se svymi predstavami a také
vaznost jednotlivych prvkd v chemické strukture. Pravé neporozuméni a problémy pochdzi

z nedostate¢nych a nepiesnych modeli molekuldrniho svéta.

Vizualiza¢ni programy poskytuji mnoho moZnosti. Mezi nejvyznamnéjsi z nich patii
trojrozmémd zobrazeni struktur, jehoZ vyhody tkvi predeviim v libovolném otdceni a rotaci
struktury, zméné barev atomui a vazeb, vstupu do centra modelu, samovolné rotaci modelu a

mnoho dalSich funkci, které se osvéd&i pro vétsi ndzornost a predstavivost pii vyuce chemie.

Tato price se bude zabyvat modelovanim chemické struktury minerdli. Je zaméiend
predeviim na program Diamond, ktery se jevi nejvhodnéjsim. Méla by poslouZit jako ndvod,
jak s programem pracovat a vyuZit ho co nejefektivnéji. Stdle vice Zaka si dnes Z4dd zdbavné
vyucovdni a také motivace je v pfedmétu chemie vice neZ dileZitd, proto je dobré se zameérit

na nové a lepsi vyu¢ovaci metody.
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2.1 Uvedeni do problematiky mineralogie

2. TEORETICKA CAST

2.1 Uvedeni do problematiky mineralogie

Mineralogie — véda zabyvajici se studiem minerali(nerosti).

Mineral — prvek nebo chemickd sloudenina, kterd je za normdlnich podminek krystalickd a

kterd vznikd jako produkt geologickych procesu.

Za minerdly povaZujeme i:

- rtut'(kterd je za normdlnich podminek kapalnd)

- nekteré amorfni latky (opdl Si0O,, limonit Fe,Os; — tyto latky nevytvari krystaly, ale jen

vyplng, &i kulovité, hroznovité, krdpnikovité tvary)

- latky pochdzejici z jinych kosmickych t¢les (Mésic, Mars, meteority)

- biogenni materidly (guana-trus moiskych ptaki, ktery obsahuje velké mnozstvi fosforu).

2.1.1 Vznik minerali

Minerdly vznikaji krystalizac{ z tavenin, z roztokil nebo z plynil v zemské kiife.

1)

2)

krystalizace z magmatu — magma je pfirodni kfemicitanov4 tavenina, pfi tuhnuti
magmatu zadinaji minerdly krystalovat (kaZdy minerdl ma charakteristicky bod
tuhnuti/tani). Za nejvyssich teplot (Cili nejdiive) krystaluji minerdly s vysokym bodem
tini. S klesajici teplotou méni magma své sloZeni. Ztohoto divodu vznikaji
z magmatu minerdly sruznym chemickym slozenim. Toto zndzorfiuje Bowenovo

reakéni schéma.

Hydrotermdlni procesy (srdZeni z horkych roztoki) - horkd voda v hloubi horninového

télesa rozpousti nebo vyluhuje minerdly obsaZzené v hornindch. Voda se obohacuje o
minerdlni litky a stoupd trhlinami v hornin€ k povrchu, chladne a uvoliluje plyny. Pfi
chladnuti se tak srdZeji nové minerdly a ty krystalizuji na st€nach puklin. Vyplnéna
puklina se nazyvd Zila. Vznik4 tak napf.. zlato, stiibro, sfalerit, pyrit, kalcit, fluorit,

galenit, Zilnd kifemen

Vizualizace chemické struktury minerdli 11



2.1 Uvedeni do problematiky mineralogie

3) Sopeéné exhalace - plyny z vulkanické Cinnosti se ochlazuji a latky prechdzeji z

plynného skupenstvi do skupenstvi pevného (podléhaji sublimaci, proto se jim také
ifkd sublimdty). SloZeni sope¢nych plyn(l vyrazné zavisi na jejich teploté. Hlavnimi
sloZkami jsou vodni pary, HCl, NH4Cl, H;BOs;, H:S, SO, CO.. Takto vznikaji
minerdly (sublimdty) sira S, halit NaCl, salmiak NH4Cl, hematit Fe,Os;, magnetit
FesQy, pyrit FeS,.

4) Chemickd sedimentace - odpafovanim moiské vody v uzavienych zitokdch dochdzi

ke zvySovani koncentrace rozpusténych soli. Soli se postupné sraZeji a uklddaji. Timto
zpusobem vznikd sddrovec (CaSO4.2H>0) a sil kamennd (halit). Rozpousténim a
opétovnym vysrdZenim vdpench v krasovych oblastech vznikd kalcit (CaCOs)-

vyzdoba podzemnich dutin.

5) Piemeéna (metamorféza) - probihd za vysokych teplot a tlakd, ktery drti horniny. Tim

se uvoliuje cesta pro plyny a roztoky unikajici z magmatu v hloubce. Dochédzi
k piinosu a odnosu nékterych ldtek, coZ je pfic¢inou zmény chemického sloZeni hornin
nebo minerdlu. Pifkladem piemény je jilovy minerdl, ktery ztrici ¢dst vody a méni se

v slidu a poté az na bezvody Zivec.

6) Zvétravani - probihd za piftomnosti kysliku, vody a CO; a tim se vytvaii novy pidni
pokryv. Na rychlost zvétravani minerdli m4 vliv sloZeni minerdlu, tlak, teplota a ¢as.
Zivce v tomto pifpadé zvétrdvaji na jilové minerdly. Kiemen a jiné tvrdé minerdly
odoldvaji zvétravani. Pokud je voda transportuje, hromadi se v tzv.ndplavech. U
téZzkych minerdld se jim fikd ryZoviska. Napiiklad ryZoviska magnetitu, rutiluy,

kasiteritu, grandtu, zlata, diamantu.

7) Biomineralizace - vznik minerdld pisobenim &innosti organismi: jde o produkty
organismt, které se stdvaji soucdsti jejich t&l. Minerdly maji podil na sloZeni schranek
nebo vnitinich koster organismil. Napf. savci maji v kostech a zubech kaleit a apatit.
Mekky3i maji vapnité schranky. Vaje¢nd skotfdpka je sloZena z kalcitu, ktery
produkuje slepice. Korali maji kostru sloZenou z aragonitu. Ne&které bakterie jsou

uzitedné pri srdzend siry a oxidickych Zeleznych rud.

Vizualizace chemické struktury minerdli 12



2.1 Uvedeni do problematiky mineralogie

Horniny - mechanické smési miznych minerdli (napi.zula je sloZena z Zivce, kiemene, slidy,
atd.), monominerdlni horniny jsou tvofeny jen jednim minerdlem (napi.mramor se sklad4 jen

ze zrn kalcitu). Hominy tvoif zemskou kiiru a zabyvd se jimi obor zvany petrologie.

2.1.2 Vztah mineralogie-krystalografie

Krystal vznikly geologickymi procesy je minerdl. VétSina minerdli jsou krystaly. Existuji

v3ak krystaly vypéstované umele, které v pifrodé nalezeny nebyly.

Obory mineralogie:
1) vSeobecnd (mineralogickd krystalografie)
2) specidlni (systematickd)-studuje jednotlivé mineralni druhy
3) genetickd-studuje vznik a vyskyt minerdld v pifrodé
4) uZitd (technickd) - poznatky jsou vyuzivdny v pramyslu, pii vyhleddvdni, té&Zbé a

tpravé nerostnych surovin. Gemologie- obor zabyvajici se drahymi kameny.

Obory krystalografie:

1) morfologick4 - studuje zdkonitosti vnéjsitho tvaru krystall.

2) strukturni - studuje vnitind stavbu krystala.

3) fyzikdlni - studuje vzdjemny ufinek mezi krystaly a riznymi druhy energie. Napf.
optické, mechanické, elektromagnetické vlastnosti krystalu.

4) chemickd - studuje chemické sloZeni krystali, fyzikdlné-chemické podminky jejich
vzniku, vztahy mezi sloZenim a vnitini stavbou krystali.

5) uzitd - vyuZiti fyzikdlnich vlastnosti krystald pro technické dclely, zabyva se

péstovanim syntetickych krystalt pro technické vyuZiti.

2.1.3 Vznik krystalu
Krystal (krystalovy mnohostén) je omezen rovinnymi plochami. M4 hranu (setkdni dvou

ploch) a roh (setkdni tii a vice ploch).

Vznik krystalu — prvnim stadiem je vznik nuklea (krystalového zdrodku), coZ je nepatmé

seskupeni ¢dstic (atomd, iontd, molekul) jejichZ uspoidddni odpovidd strukture budouciho

Vizualizace chemické struktury minerdli 13



2.1 Uvedeni do problematiky mineralogie

krystalu. K nukleaci pfispivd poruseni rovnovaZného stavu soustavy (napf.sniZeni teploty
magmatu atd.). Poté nukleace prechdzi ve vlastni proces rustu krystalu. Rust krystalu se déje
uklddanim stavebnich ¢4stic do vrstev na povrchu krystalu. Stavebni ¢dstice se pfipojuji na
energeticky nejvvhodnéjsi mista (s nejniZsi moZnou energif). Na povrch rostouciho krystalu
neustdle dopadad husty dést’ stavebnich ¢dstic a ty se piipojuji na riiznd mista povrchu krystalu.

Po zaplnéni celé vrstvy dojde k zaloZeni nové, nejéastéji na rohu krystalu.

Rovnomérné vyvinuty krystal — krystal rostouci mimo dosah rusivych vlivl, plochy krystalu

Jsou stejné velké a maji stejny tvar.

Nerovnomérné vyvinuty krystal — krystaly rostou v nékterém sméru rychleji neZ v ostatnich
analogickych smérech. Plochy tohoto krystalu nemaji stejnou velikost ani tvar, nékteré mohou
i zaniknout.

Uhly, které spolu sviraji stejnolehlé plochy v krystalu viak nepodléhaji nerovnomérnému
rustu krystalu. Z tohoto vyplyvd zakon stalosti ihla hran ( Stensenuv zakon): na viech
krystalech téhoZ minerdlu jsou uhly mezi stejnolehlymi plochami stejné (za stejného tlaku a

teploty).

2.1.4 Soumérnost krystalua - je to pravidelnost polohy a vzdjemného uspoiddani jednotlivych
ploch.

Rozliujeme 3 druhy prvkid soumérnosti:

1. rovina soumérnosti — rozdéluje krystal na dvé symetrické poloviny tak, Ze se
jedna polovina kryje se zrcadlovym obrazem poloviny druhé.

2. osa soumérnosti — je to myslend piimka vedena stiedem krystalu. Pii otdceni
kolem této osy o 360 ° se krystal opét dostdvd do polohy shodné s vychozi
polohou. Podle toho, kolikrdt se pfi plném otoceni docili shoda s vychozi
polohou, rozeznavdme osy dvoj-, troj-, étyf- a Sesti¢etné soumeérnosti.

3. stfed soumé&mosti — krystal m4 stfed soumérnosti, kdyZz kaZdé jeho plode
odpovidda shodnd a rovnobéZnd plocha protéjsi, otofend kolem tohoto
mysleného stiedu o 180°.

Spole¢nym znakem krystalovych soustav je tzv.krystalograficky osni k#iz. Je to trojrozmémy

soufadnicovy systém, ktery umoZiuje ptesné urceni polohy kazdé krystalové plochy.

Vizualizace chemické struktury minerdli 14



2.1 Uvedeni do problematiky mineralogie

2.1.5 Krystalové soustavy

Podle  prvkid soumémosti muzeme krystalové tvary nerostd zafadit do skupin,
tzv.krystalovych soustav.

Podle vzrustajici soumérnosti jsou to soustavy: trojklonnd (triklinickd), jednoklonna
(monoklinickd), koso¢tverecnd (rombickd), Ctverecnd (tetragondlni), Sesterecnd (hexagondlni),

klencova a krychlova (kubickd).

1) trojklonna soustava: nemd ani jednu rovinu soumérnosti, soumérnd je jen podle stiedu

soumernosti. Kazd4 plocha md svou odpovidajici protiplochu. Osni kiiZ této soustavy tvoif tii

osy svirajici spolu kosé thly.

Obr.2.1 zobrazent trojklonné soustavy — modrd skalice

Piiklady minerdlt trojklonné soustavy: chalkantit (modrd skalice), kaolinit, albit

2) jednoklonna soustava: krystaly jsou soumérné podle jedné roviny soumeérnosti, mivaji téz

ve svém prufezu kosoctverec, viechny osy soumeérnosti jsou nestejné dlouhé.

Obr.2.2 zobrazeni jednoklonné soustavy — sddrovec

Piiklady minerdlt jednoklonné soustavy: mastek, ortoklas, sddrovec, amfibol, augit, biotit,
epifor, muskovit, staurolit, wolframit.
3) kosocltverefna soustava: minerdly maji v prafezu tvar kosoctverce. Jsou soumérné podle

tif na sebe kolmych rovin soumérnosti

Vizualizace chemické struktury minerdlii 15



2.1 Uvedeni do problematiky mineralogie

Obr.2.3 zobrazeni kosoctverecné soustavy — sira
Priklady minerdlua: sira, baryt, olivin, antimonit, aragonit, topaz
4) ¢tverecna soustava: krystaly maji pét rovin soumeérnosti, pokud bychom otdceli svisle

orientovanym krystalem, dostaneme se do polohy shodné s vychozi polohou ¢tyfikrat - svisld

osa je Ctyicetnd. Krystaly mivaji ¢tvercovity prafez.

Obr.2.4 zobrazeni ¢tverecné soustavy —rutil

Piiklady minerdl: chalkopyrit, kasiterit, rutil

5) Sesterefna soustava: krystal muze mit sedm rovin soumeérnosti, svisld osa je Sesticetnd,

piicny prurez krystalu byva Sestitihelnikovy.

Obr.2.5 zobrazeni Sesterecné soustavy — apatit

Piiklady minerdlt: minerély: apatit, beryl, grafit

6) klencova soustava: nékdy je pro zjednoduSeni fazena do Sestere¢né soustavy (u klencové

soustavy je svisld osa trojcetnd). Pro uhli¢itany a kalcit je typickym tvarem klenec.
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Obr.2.6 zobrazeni klencové soustavy — kifemen
Priklady minerdlt: hematit, kalcit, kfemen, korund, magnezit, siderit, rumélka, turmalin
7) krychlova soustava: krystal ma nejvice rovin soumérnosti (9), v hornindich maZzou mit

zrna krychlovych minerdld kruhovity prafez (grandt). Krystaly maji tvar  osmisténu,

dvandctisténu atd.

& +

Obr.2.7 zobrazeni krychlové soustavy — diamant

Piiklady minerdld: diamant, galenit, fluorit, halit, granat, pyrit, sfalerit, méd’, zlato stiibro.

2.1.6 Fyzikalni vlastnosti nerostu

Urcuje je vnitini uspordddni atomu a zpusob jejich vzdjemnych vazeb. Dva krystaly stejného
chemického sloZeni, ale rizné struktury mohou mit zcela rizné fyzikdlni vlastnosti(pf.grafit-
diamant).

Vlastnosti krystali jsou obecné v raznych smérech razné. Toto vystihuje pojem anizotropie,
krystaly jsou anizotropni télesa. Na rozdil od amorfnich ldtek, které jsou izotropni, jelikoZ
jejich vnitini struktura je chaotickd, nepravidelnd. Nepravidelnosti se ve veétSim objemu

vzdjemné rusi, proto vSechny vlastnosti amorfnich ldtek jsou nezdvislé na sméru.

Makroskopické vlastnosti krystalt: muZeme je pozorovat okem nebo je zjiStujeme pomoci

jednoduchych piistroju.
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2.1 Uvedeni do problematiky mineralogie

1) Hustota — je hmotnost jednoho centimetru krychlového litky vyjadiend v gramech. Je
z4visld na chemickém sloZeni minerdlu i na jeho struktufe, na teploté a tlaku.

Metody méfen{ hustoty minerdhi:

Jsou zaloZeny na srovndvadni hmotnosti minerdll a stejného mnoZstvi vody.

MiiZzeme pouzit i metodu méfeni hustoty v téZkych kapalindch (pr. bromoform CHBr3). U této
metody musime pfipravit kapalinu, kterd md stejnou hustotu jako md minerdl. Ta je
piipravena ve chvili, kdy se tlomky minerdlu v kapaliné vznd3i. Poté se zméii hustota
kapaliny a ta je rovna hustoté minerdlu.

Dalsi metodou je vypocet na zdkladé rentgenometrickych dat. Musime zndt objem zdkladni

T e

butiky mifZky a pocet a druh atomu v ni.

Minerdly podle hustoty délime na lehké (hustota 1-2 g/cm3)_. stiedné t¢zké (2 - 4 gfcm3), tezké
(4-6 gfem’).
Tézké minerdly maji tendenci hromadit se v sedimentech (takto mohou vzniknout téZitelné

akumulace - zlato, zirkon, magnetit), lehké minerdly jsou odn4Seny vodou.

2) Tvrdost — definovdna jako odpor proti vnikdni ciztho télesa. Je zdvisld na struktufe
krystal, na pevnosti vazeb mezi stavebnimi ¢asticemi. Také se nékdy pouZiva pojem vrypova
tvrdost, coZ je schopnost krystalu odoldvat proti poSkozeni krystalové plochy jinym nerostem
nebo predmétem.

Pro relativni srovndni tvrdosti nerosth vytvoiil Friedrich Mohs (1773-1839) deseti¢lennou

stupnici sefazenou tak, Ze kazdy tvrdsi nerost rype do piedchdzejiciho mékéiho:

1. mastek 6. Zivec
2. sadrovec 7. kiemen
3. kalcit 8. topaz
4. fluorit 9. korund
5. apatit 10. diamant

K orientaénimu posouzeni tvrdosti poslouZi i rypani nehtem (do 2. stupné), médénym dritkem
(do 3. stupné¢), jehlou ¢i noZzem (do 5. stupné). Mineraly rypajici do skla maji tvrdost vétsi neZ
5.

3) Stépnost — rozpad minerdlt na men¥{ kousky podél rovin souvisejicich s vnitini strukturou

krystalu. Dé&je se vlivem mechanického namihdni (dder kladivka, tlak noZe). Minerdly se
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2.1 Uvedeni do problematiky mineralogie

stipou podél krystalografickych rovin, které maji nejmensi soudrznost. Stépnost miize byt
v n€ékolika ruznych smérech, napf. stil kamennd a galenit se Stipe v krychlich nebo pouze
v jednom sméru jako tfeba slida, sadrovec, topaz.

U podrobného prohliZzeni miizeme u prihlednych krystall zjistit tenké St€pné trhliny, ty ndm

pomohou pii ur€ovani nerostu.

4) Lom — vznikd pii mechanickém namdhani minerdlu, ktery nemd Stépnost. Pii ndrazu se
minerdl nepravidelné lame. Vzhled lomné plochy ndm uréi typ lomu. Rozezndvime lom
rovny, nerovny, miskovity, lasturnaty, hladky, tiiStnaty.

Pruiné minerdly-slidy se pii ohnuti a ndsledném uvolnéni tlaku vrati zpét do plivodni polohy.
Pfi prekroc¢eni meze pruZnosti se lupinek slidy zlomi.

Ohebné minerdly-zlato, sddrovec, mastek se pii ohnuti nevraceji do plivodni polohy.

Kujné a tazné minerdly miZeme rozklepat v pliSek a vytdhnout v dritek. Souvisi to s existenci

kovové vazby. Jde o zlato, stiibro, Zelezo, argentit.

5) Barva — rozezndvame podle ni dv€ skupiny minerdh:

a) barevné minerdly- barva je d4na pfitomnosti barevnych iontd (chromofor() ve strukturich
minerdlu. Je velmi stdld. Napf. magnetit je vidy Cerny, azurit modry, grafit ¢erny, olivin
zeleny atd. Stejnou barvu jako minerdl mé i vryp.

b) zbarvené minerdly (allochromatické) - barvu minerdlu ovliviiuji pfimeési a pigmenty.
Minerdly zbarvené mivaji n€kolik barevnych odriid (pi. kiemen). Maji bily, Sedy nebo slabé
zabarveny vryp. Piiklady zbarvenych minerdli: kiemen, korund, apatit, kalcit, beryl atd.
Jednotlivé barevné odridy se €asto oznaduji miznymi ndzvy- ¢erveny korund je rubin, modry

korund je safir,

6) Lesk — je z4visly na zpisobu odrazu a lomu svétla a na kvalité povrchu minerdlu. Cim vice
svetla se pii dopadu odrazi, tim vetsi m4 minerdl odrazovou mohutnost.
Druhy lesku:
¢ Kovovy (pyrit, galenit, antimonit)
¢ Polokovovy (wolframit, kasiterit)
*  Nekovovy ktery se déle podle intenzity déli na lesk
o Diamantovy (diamant, sfalerit)
o Skelny (kfemen, Zivec)

o Perletovy (sddrovec, mastek, kalcit)
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o Mastny (opdl)
o Matny
o Hedvabny (sadrovec).

7) Propustnost svétia (transparence ) — minerly

¢ Prihledné - pies dlomek lze piecist text (kiiStdl, sil, topaz), pokud prochdzi viechny
vinové délky bez absorpce.

¢ Prisvitné — pies dlomek minerdlu vice ¢i méné prochdzi svétlo, nelze piedist pismena,
na hrandch je prisvitny.

¢ Neprihledné — minerdl neprosvitd ani na hranach.

¢ Opakni - neprihledné mineraly, kovové lesklé.

2.1.7 Chemické vlastnosti nerosti

Zkoumd usporddani atomui a ionti v krystalech a také sily, kterymi jsou &dstice navzdjem

vazany a trvale udrZzovany v zdkonitych polohéch.

Velikost a tvar atoma a ionta

Atomy a ionty tvoif zdkladni stavebni jednotky v3ech krystali. Krystal si lze predstavit
vybudovany z pravidelné uloZenych kulovitych nebo vice ¢i méné deformovanych atomil
nebo iontd, které se vzdjemné dotykaji. Poloméry téchto kouli ozna¢ujeme jako atomové &i
iontové polomeéry. V praxi se pro poloméry atomi nebo ionti pouZivd jednotka dngstrom,
1A= 10"m,

Vazby v krystalech

Chemické vazby pasobi mezi stavebnimi ¢asticemi kazdého krystalu. Nuti ¢dstice zaujimat
rovnovdiné polohy a setrvdvat v nich.

lontovd vazba

Je zaloZena na elektrostatickém pfitahovdni opa¢né nabitych &dstic (ionth). Vlastnosti
iontovych krystall; vysoky bod tani (velkd pevnost iontové vazby), nizk4 elektrickd vodivost
(ve struktufe nejsou volné elektrony), tvrdost, $tépnost (pfi ndrazu nebo stlaceni dojde
k posunu jednotlivych vrstvitek atomi, a také k piiblizeni stejn€ nabitych iontli, které se

odpuzuji).

Vizualizace chemické struktury minerdli 20



2.1 Uvedeni do problematiky mineralogie

Kovalentni vazha

Je zaloZena na spoleéném sdileni dvojic elektronii dvéma atomy, které tak dosahuji
konfigurace nejbliziiho vzdcného plynu. Atomy se ve sméru vazeb deformuji a mohou
nabyvat sloZitych tvari. Diky vysoké pevnosti této vazby maji krystaly vysokou teplotu tdni,

jsou tvrdé, nerozpustné a nevedou elektricky proud.

Kovovd vazba

Je typickd pro ryzi kovy. Valenéni elektrony atomu tvoficich kov jsou volné sdilené mezi
viemi atomy, takZe kovové ionty jsou obklopeny a prostoupeny tzv. elektronovym plynem.
Z charakteru kovové vazby vyplyvaji vlastnosti kovovych krystali:

-velkd tepelnd a elektrickd vodivost (piftomnost volnych elektromi, které se pohybuji z mist
prebytku do mist nedostatku)

-vysoka kujnost a taZnost (neexistence smérovych vazeb ve strukturich kovovych krystala,
Zadny kation se nevdZe na sv€ sousedy, a proto vznikd nichylnost k plastické deformaci-kovy
jsou meékké),

-kovovy lesk, ktery souvisi s piitomnosti elektronového plynu ve struktuie kovi

Van der Waalsova vazha
Uplatiiuje se piedeviim mezi molekulami kapalin a v krystalech vzdcnych plyni a
organickych ldtek. Objevuje se u grafitu, u kterého zplsobuje vysokou St€pnost, nizkou

tvrdost (grafit, sira, mastek) a nizky bod tani (sira).

Izomorfie

Je to schopnost atomu dvou nebo vice prvka se vzdjemné zastupovat ve strukture krystalu,
Tyto prvky (skupiny prvkl) se oznacuji jako izomorfni. Kazdy minerdl obsahuje alesponi
stopovd mnozstvi izomorfnich prvkd. Nalézt v piirodé chemicky &isty minerdl je vyjimka.
Napft. u libovolného vzorku kalcitu (CaCOs) se d4 prokdzat pritomnost mendtho mnozstvi Mg,
Mn, Fe atd. Tyto prvky zastupuji atomy vapniku se strukture kalcitu.

Izomorfie nam slouzi ke zjifovani teplotné tlakovych podminek vzniku minerdlu. Vyrazny
vyznam md izomorfie v technice pii vyrob€ polovodicl. Provadi se zde obohacovani krystala
polovodivych materidla (Si, Ge) piimésemi As, Sb, atd., &imZ vzristd polovodivost krystald.
Dile se vyuZivd pii vyrobé laserd-aktivni prvek je napf. synteticky krystal AlOs; obohaceny

chromem.
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Voda v mineralech

Je piftomna ve formé hydroxylovych anioni nebo ve formé molekul.

- Konstitu¢ni voda - v krystalové strukture je piitomna ve forme& (OH) iontd (napi. mastek).

- Krystalova voda - v krystalové struktufe piitomna ve formé molekul H,O, které se vazii tzv.
vodikovymi mistky. Témto minerdldim fikdme hydraty (napi. CuSO,. 5 H,O)

- Zeolitovd voda - je typickd pro minerdly ze skupiny zeolitd, které maji velké dutiny ve
strukturdch. Zde miZe byt zachycena voda, ale i jiné latky.

- Voda v amortnich minerdlech - jeji mnoZstvi je nestdlé, proto se pro vyjadieni pouZivd

symbol n H,O. Napf. opal SiO; . n H;O ztrdci vodu a dochdzi ke vzniku kiemene SiO; .
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2.2 Zobrazeni a modely

2.2.1 ICT na zakladnich a strednich skolach

Na pouZivani ICT - informaéni a komunika¢ni technologie je nahliZzeno jako na strategicky a
podplimy ndstroj pro prosazeni novych vyukovych modeli. Nové metody vzdélavani pro
informa¢ni spole¢nost musi kldst diraz na otevienost a pfistupnost. Interaktivni uéeni pomoci
multimedidlnich vzdéldvacich prostiedki a pifistup k velkym objemim informaci na celém
svété pomoci pocitacovych siti, jsou ukdzkami moznosti, které se stdle vice nabizeji. Vyspélé
zemé si ¢fm dél vice uvédomuji, Ze z hlediska budoucnosti Zdki je podstatné, aby se Z4ci, ale
i ucitelé, sZili s novymi technologiemi. Védomosti a dovednosti, které takto ziskaji, zvysi
jejich budouci konkurenceschopnost.

Aktudlni materidly EU, které se tykaji vzdelavani, sklofiuji ve viech padech otazky aktivniho
vyuZivani pocitacli na vSech stupnich Skol.V lednu 1997 byla zaloZena tzv. Evropskd sit
experti na vzdeéldvaci technologie (EENet). Cilem této organizace je propagace a doporuéeni
pro vyuZivdni nového fenoménu — ICT ve vyuce scilem pomoci individudlnimu ristu,
evropské spolupraci a konkurenceschopnosti.

Viechny stity této organizace ( mezi nimi i CR) usiluji zvI45t& o zv§Seni podtu po&itatii na
Skoldch, o budovani sitové infrastruktury a o pfisluinou kvalifikaci pedagogickych
pracovnika.

Znalosti ICT, které budou uditelé v piiStich letech potfebovat, jsou Siroké. Nebudou jen
uzivateli kancelarskych aplikaci. Musi kromé béZn§ch programt zvlddnout téZ multimédia na

CD-ROM a ruzné specializované programy. Musi umét najit vhodné zdroje informaci na

Internetu a rozhodnout, jestli jsou pouZitelné ve vyuce. Navic by méli byt schopni Zik(im
ukdzat, jak se md s technologiemi pracovat, jak vyhodnocovat informace. Je toho mnoho.
Piestoze role uéitele zlstdvd v zdkladu nezménéna, posouva se ponékud do polohy priavodce
nebo asistenta studentd. Neni pochyb o tom, Ze maji-li u¢itelé viechny tyto nové tdkoly splnit,

potiebuji se na né dobfe pfipravit.
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2.2.2 Po¢ita¢ova podpora vyuky chemie

Pii vyuce chemie by Zaci méli dostat co nejvice piileZitosti k tomu, aby se zamysleli nad
zakonitostmi piirody a chovanim ldtek. K pochopeni vlastnosti ldtek je potieba proniknout do
problematiky jejich struktury a sloZeni. Zprostfedkovat tyto zdkladni informace je vsak velmi
tézké. Zde se jevi uZiti pocitace z divodu ndzornosti velmi vhodné. Pocita¢ pomédhd Zzdkim
1épe chapat redlny svét.

Bez pocitale 1ze realizovat téZ dobrou vyuku chemie — ne v3ak bez pozorovani, redlného
experimentovdni a pravidelného vyuZivani modeld. Po&itat by mél byt souldsti vyuky
chemie, protoZze se stal soucdsti kaZzdodenniho Zivota. Jeho vyuZivini ve vyuce by viak
nemélo byt premrsténé, ale primérené. Komputerizace vyuky chemie nepiedstavuje novou
metodu, novy metodologicky ndstroj, ale umoZiiuje jako technicky ndstroj podstatné zvysit

efektivitu zakladnich metod.

2.2.3 Modelovani ve vyuce chemie

et

Modely a modelovani se fadi mezi jedny z nejvyznamnéjsich didaktickych prostiedku.
UmoZinji ndm vizualizaci fady pojmd v mnoha tématech udiva chemie. Od dob J. A.
Komenského je ndzornost utiva prosazovdan jako jeden z faktori, ktery mize vyrazné ovlivnit
kvalitu vyuky. Toto tvrzeni vyplyvd ze skuteCnosti, Ze Clovék ziskavd v béZném Zivoté 4/5
informaci zrakem a jen 1/5 informaci sluchem a ostatnimi smysly. Oproti tomu je v tradi¢ni
skolni vyuce ziskdvano 4/5 informaci sluchem a jen 1/5 zrakem a ostatnimi smysly.

V chemii se stdle vice prosazuji teoretické poznatky, které se velmi obtizné dokumentuji a
zobrazuji béznymi materidlné didaktickymi prostiedky. Jde napiiklad o strukturu atomu,
vznik chemické vazby mezi atomy, sloZeni a struktura molekul.

Jednim z témat uciva chemie je i chemickd struktura krystalickych latek (minerdl), kde se

jevi vyuZiti ICT jako velmi vhodné. Modely vytvofené pomoci urCitych pocitacovych
programu ddvaji moZnost Zdkim nahlédnout do struktury téchto latek a vést je k pochopeni
vlastnosti a chovdn{ slou¢enin. Dalsi vyhodou ICT je vyhleddvani modeld struktury minerdld

na internetu.

2.2.4 Klasické modely zobrazeni struktur mineralu
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Modely slouzi kndzorné prezentaci struktury ldtek, prostorového uspofdddni atomu
v molekule.
Ke klasickym modelum sloucenin ve vyuce chemie patii materidlni modely — kulickové,

ty¢inkové, trubickové, kalotové. Jednoduchymi modely slou¢enin jsou i vzorce.

Ukdzka zndzornéni struktury minerdla difve:

Gmfjt Vrstevni krystalova struktura, ve kieré uslluhelmh ato-
mil uhliku jsou piesné nad sebou. Podle Bragga, sir. 5.

2.8 Ukdzka zndzornéni struktury minerdlu — grafit

Cu

Krystalovd struktura médi. Plosné centrovand kubickd mfizka

2.9 Ukdzka zndzornéni struktury minerdlu — méd’

Halit. Schéma krystalové struktury a model

2.10 Ukdzka zndzornéni struktury minerdlu — halit
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2.2.5 Zobrazeni struktur minerali na webu

http://www.webmineral.com/ - databdze minerdlli. Obsahuje definice minerdlu, krystalové
soustavy s obrdzky a ndvody pro sloZeni papirového modelu, modely struktur minerdlu, které

1ze razné otdcet, abecedni seznam minerdlu s fotkami atd.

http://www.natur.cuni.cz/~mineral/ - ceské webové strdnky pro Skoly a jiné zdjemce.
Obsahuji definice, vlastnosti, prehled a vznik minerdll, tvary krystald, hry pro Ziky.

Nevyhodou je, Ze obrdzky nelze nijak natdcet.

http://www.xray.cz/krystalografie/str08a.htm - strdnky s animacemi struktur krystala raznych

prvka.

http://www.uwsp.edu/chemistry/pdbs/ - strdnky v angli¢ting, které obsahuji mimo jiné i

kategorii anorganické chemie s vizualizacemi krystalovych struktur.

http://cs.wikipedia.org — internetovd encyklopedie s mineralogickou oblasti, obsahuje

viechny duleZité minerdly, informace a obrazky.

http:/www.mineralienatlas.de - atlas minerdld v némeckém jazyce, ktery obsahuje 3D

vizualizace krystalovych struktur.

http://www.ped.muni.cz/wbio/studium/stud_mat/Mat-mathtm - strdnky obsahujici
prehled minerdld, hornin, tektitd a meteoritd. Jsou urceny piedevsim pro studenty ucitelstvi.

Obsahuji hry pro zdky, 3D animace krystalovych soustav a miizek minerdld.
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3. PRAKTICKA CAST

3.1 Vyuziti vizualiza¢nich programiu v mineralogii

Hlavn{ tloha vizualizaénich programu spociva v zobrazovani chemickych struktur. Programy
jsou uréeny pro védecky vyzkum, ale zacinaji se uplatiovat i pii vyuce chemie. Motivuji pfi
prezentaci nového uciva, daji se vyuZit pii samostatné praci 4kl a také v laboratofich.

Krystaly lze jen obtizné prezentovat jako dvourozmémy obrazek vzhledem ke komplikované
struktufe a mnoZstvi C4stic obsaZenych v elementdrni bunce. Vizualiza¢ni programy nam
piindSeji mnoZstvi elegantnich prostiedk, které usnadiiuji pohled dovnité struktury.
Zobrazeni zlep3uje také moZnost rotace struktury, libovolné zvétSeni a moZnost vytvaret

prafez strukturou.

3.1.1. Zakladni pojmy z pocitacové terminologie

Software — programové vybaveni poéitace, sada vSech pocitatovych programi

umisténych v poéitadi.

Databize — uspofddand mnoZina informaci (dat) uloZend na pamétovém médiu.
Demo verze — verze programu, kde nékteré funkce nejsou dovoleny.

Internet — World Wide Web (WWW), multimedidlni sit’ internetu

Instalace — zaevidovani pocitacového programu pro jeho budouci provoz

PC — personal computer, osobni pocita

Procesor — Ustfedni vykonn4 jednotka pocitae, kterd ¢te z paméti instrukce a na

jejich zdklade vykondv4 program

Operaéni systém — fdici program pogitace
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Operatni pamét

MB

High color

EXE

DSF

HTTP

Soubor

Adresar

Tkona

Dokument

Format soubor

Freeware

Download

- RAM, poéitac ji pouZiva pro svou ¢innost a jeji obsah se po vypnuti

pocitate smaZe.

— megabajt, milion bajtd, bajt je jednotka mnoZstvi dat

— nastaveni rozliseni grafické karty

— piipona po¢itacového souboru, kterd oznacuje spustitelny soubor

— format souboru softwaru Diamond

— Hyper Text Transfer Protocol. Protokol, slouZici na internetu a jinych

sitich k pfenosu hypertextovych soubori typu HTML.

— uspofadand kolekce dat uloZend na datovém médiu (pf.: pevny disk,
disketa, CD)

- sloZka, organizacni jednotka v souborovém systému

— graficky soubor, ktery reprezentuje urcitou funkci

— soubor, ktery slouzi k uloZeni dat

— zpusob organizace poc&itatovych dat uloZenych na néjakém

pamétovém médiu

— software, ktery je distribuovdn bezplatné. Volné Sifitelny program,

bez placeni autorského honorére.

— prenos dat ze vzdaleného pocitace na nas pocitac

BMP - formadt grafickych soubort
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3.2 Chemicky vizualiza¢ni software DIAMOND 3.1

V nésledujicich kapitoldch se pokusim popsat postup ziskdni softwaru Diamond, jeho
nainstalovani, zdkladni prdci s programem, nejc¢astéji pouZivané funkce pro prezentace a

export dat do jinych vizualiza¢nich programa.

< DIAMOND

Crystal and Molecular Structure Visualization

Yersion 3.1
© 1997-2008 Crystal Impact GbR, Bonn, Germany.
This copy is licensed to:

Demonstration Yersion CRYSTAL
Setial no.: 1.3.2.2004999,0001 mm

Obr. 3.1 Demonstracni verze softwaru Diamond od spolecnosti Crystal Impact

3.2.1 Ziskani software

Demonstracni verze je distribuovdna na rozdil od mnoha jinych softwarG bez jakéhokoliv
Casového omezeni, s databdzi 40 minerdlnich struktur, s moZnosti automatické aktualizace
nainstalizované verze softwaru, s uZivatelskym ndvodem a identickymi funkcemi s plnou
verzi programu vyjma ukldddni zmeén ve strukturdch do origindlntho formdtu Diamondu
(Diamond Document format *.diamdoc a Diamond Structure File format *.dsf) a ndpisu
"Diamond Demonstration Version" nékolikrdt vyobrazeného pii uklddani grafickych vystupt

nebo pfi tiSténi zobrazovanych struktur.
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[y P T

Obr 3.2 Ukdzka omezeni demonstracni verze u grafickych vystupii, pri pripravé prezentact
predevsim toto omezeni ztéZuje a zpomaluje prdci

Bezplatnou demoverzi programu Ize ziskat na webovych strankdch spolecnosti Crystal Impact

GbR v sekci Diamond - http://www.crystalimpact.de/diamond/download.htm. Ze stejného

odkazu lze jeSteé stdhnout uZivatelsky ndvod, ktery je sice v angli¢tingé, ale pfi prvnich

kontaktech s programem muZe byt vcelku uZiteCnou pomickou.

3.2.2 Instalace software

Minimdlni systémové poZadavky k instalaci softwaru jsou:

PC s procesorem Intel Pentium Il nebo AMD Athlon procesor

Operaéni systém Microsoft Windows 98, ME, 2000, XP, 2003 Server, nebo Vista
Internetovy prohliZze¢ Microsoft Internet Explorer 5.01

Operacni pamét’ 64 MB RAM

100 MB volného mista na disku

grafické rozliSeni 1024x768, high color
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Spustime instalacni soubor dm3demo.exe, odklikneme uvitaci obrazovku

1 Diamond 3 - InstaliShield Wizard 3
Welcome to the InstallShield wizard for
Diamond 3

The InstallShéeld(R) Wizard will install Diamond 3 on your
computer, To continue, chck Mext,

WARNING! This program is protected by copyright law end
international treaties,

i L Next> || cancel |

Obr. 3.3 Uvitaci obrazovka instalace softwaru

zaSkrtneme a potvrdime souhlas s licenct,

1% Diamond 3 - InstaliShield Wizard

License Agreement
Please read the Following license agresment carefully.
-~

End-User License Agreement for ¥ |

DIAMOND - Crystal and Molecular Structure Yisualization -

between you and CRYSTAL IMPACT

= Important information! Please read carefully -

The software product mentioned above {the "Software Product™) indudes

media in electronic as well as printed form {installation disk(s), online help,

and user manual),

O ~frem mrmmmmdima bbb b G kel dimm mm A mr i A F e m e e dle :
(3)1 acespt ths tarms In the licsnse agresment
()1 do nat accept the terms in the license agresment

[ <pack || mext> [ coancel |

Obr. 3.4 Licencni ujedndni softwaru

vybereme umisténi programu,
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3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

15 Diamond 3 - InstaliShield Wizard

Destination Folder \ ‘
Click Next o install to this folder, or click Change ta install to a défferent folder, ‘
Install Diamond 3 to:
C:\Program Fles\Diamond 3,
Lallsh
[ < Back ][ Next > ] |_ Cancel _J

Obr. 3.5 V¥bér umisténi instalace

potvrdime instala¢ni nastaveni a dokon¢ime instalaci.

1% Diamond 3 - InstallShield Wizard

Ready to Install the Program *
The wizard is ready to begin Installation, ‘

1F you want to review or change any of your Installation sattings, chck Back. Click Cancel to
exit the wizard.

Current Settings:
Setup Type:
Typical

Destination Folder:

C:\Program Fles\Diamond 3),
User Information:

Name: MP

Company: Doma

[ «<Back || st | [ cancel |

Obr. 3.6 Potvrzeni nastaveni instalace

3.2.3. Prace s programem

V této kapitole se zaméfim na popis zdkladnich funkci programu, jeho ovlddani, transformaci
dat do formath korespondujicich s dal§imi vizualiza¢nimi a kreslicimi programy a sestaveni
jednoduchého postupu vedouciho k vytvoreni prezentace, kterd by byla nédsledné pouZita ve

vyuce.
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3.2.3.1 Spusténi programu

Program spustime kliknutim na ikonu Diamond 3.1 o E‘?@;s g nebo z  nabidky
1amon '
Start/Run z Windows 95/98/2000/ME/NT ¢i XP vybereme Diamond 3,

nebo spuSténim souboru diamond3.exe z adresafe, kde je program nainstalovan.

Po spusténi programu se software automaticky pokusi o aktualizovédni nainstalované verze a

objevi se tivodni obrazovka.

= Diamond Demonstration Version - [Start]

menu T Fle Edt View Took window Help

lifta nastroju Dedmas A2

- X

Fie — mtacoem

Ciamond.dsf Tuesday, April 15, 2008 Please refer to our Rigmaond Sales Page for
prices and purchasze conditions.

= Open a file .# LCreate a new document

"2 prowse sample files @  Read the tutorial

uvodni nabidka

"+ Diamond on the Web

Please note: This is a demonstration version, which is almost identical
with the full version of Diamond. i of the
| demonstration version.

@ Help

Diamond Help Index

lista nastroji i i i s

HLM

Obr. 3.7 Uvodni obrazovka po spusténi softwaru

Na obrdzku je zdkladni okno programu. V horni ¢4sti je uZivatelské menu, pod nim je
umisténo pro rychlejsi a snadné&jsi pouzivani nékolik ikon nejcastéji pouzivanych nastroju.
V levé casti je Gvodni nabidka, kde je pfimy odkaz na ndpovédu,  g» gead the tutorial
webové stranky programu a odkaz na stranku s piipadnou

aktualizaci. Uprostfed obrazovky je zobrazen ndzev, datum a ¢as souboru, s kterym bylo
naposledy pracovdno. Tato malickost muZze pfi dlouhodobé praci uSetfit relativné mnoho casu.

Didle jsou tam ikony pro zahdjeni prace s programem a ikona s uZivatelskym ndvodem

Préci zahdjime kliknutim na ikonu Oteviit soubor [Z opena file . Vvdialogovém okne
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v kolonce Oblast hleddni nastavime adresdf Minerals, kde jsou umistény definované

struktury. Tento podadresdi se nachdzi v adresdfi Diamond 3, kde je program také

nainstalovdn, v podadresaii Samples (napf.: ¢:\ProgramFiles\Diamond 3\Samples\Minerals).

Z rozbalovaciho seznamu Soubory typu vybereme typ *.dsf a ze zobrazené nabidky struktur

nekterou vybereme (napf. diamond.dsf).

Ciblast hisdani: | 3 Minaraks = O m-
TE—— .. [ anatass.dsf  [F Greinte.dst S Pynta.dst
] /o anhydrite.dsf [ Graphite.dsf = Gtz dsf
Posladni = Berd dst H Halte, dsf = Rutie. dsf
@ Qpen g file dokumenty | Borax,dsF T Hydrophilte. dsf 2 Sodake. dsf
- = | Brockite, dsf = Chakopyrie dsf 5 Spined dsf
A Browse samole files i | ‘-} o alce.dsf Dimerie.dsf 2 sulphur &F
Flocha | capper.dsf [ Tran.dsf HTake.dsf
mond on the . I| el | Canndum.dsf [T Manganite.dsf 2 Tapiolte, def
Please note: This is a demo) [ cristobalte def [ Molybdenits.dsf ) Topaz.dsf
::,:;::J.:“:: ::?.;:,: _D.“‘ % Cupnte.dsf %Nunh.d# % Tridymie, dsf
Diamvond,dsf Civine.dsf =) Wrtzibe. dsf
Dakumerly | /7 Fajeste.ds S Perovsbtedst S Zinkblerdz.dsf
= Flunrite dsf = Phenakite.dsf ) Zircon.dsf
Teno poditad
Nazev souboru: V| [ CltewFil
. Soubory e [ steme ]
M-‘st; £l
CED-FDal " ced.” dat]
Fratein Data Bank |* pdocent]
Sheks [*.inz. ez dat]
wPert HighSeoss Plus 7 hpf)
et Plus |7 id]
KPiat [*kpl * dat)
P
Endesvour Molecus |* smo]
< " . oA o FE - |- |MDL Mo¥te ["mol."md)
o i Ceniis _E.S SFi ["cea]
file fA1C D nand MR Local ings Tesmpifi hn Al fles 1] M

Po vybéru struktury piejdeme do zobrazeni, kde 1ze se zvolenymi strukturami pracovat..

Obr. 3.8Ukdzka otevieni
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3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

3.2.3.2 Popis prostiedi

b Diamrond Demonstration Yersien - [Manvend, dsf]

S Fle Edt Vew Srwtue Potee B Objeds Move Todls Window  Hep -EX
=M ¥ T R B W S M 0B
Tabla of skoric pararaters « 30

M. [E.| Sp.fo ¢ | MW

1o LI )

| N
Prepaitias
St pRTLRG oS v

Ao peramaters
Immetry recorcls
Ao 0 unk el
Expliciaby defived borvis
Erwatd stoma
Crwatad bonck

all comars

Polftacs

g
§
oocoooorcoocflicad~

OHwCLE  ®- -0 ODe®w-,H-M-8- nare GlecdRane

Fox ek, preas 1 HUM

Obr. 3.9 Zdkladni pracovni prostiedi softwaru
Na obrazovce je opét k dispozici uZivatelské menu s nabidkou vSech dostupnych funkci
softwaru, dvé liSty ndstroju, vizualiza¢ni pole se zobrazovanou strukturou a na pravé strané
tabulka s rozbalovacim seznamem s nabidkou tabulek dat o zobrazované strukture. Pod nf je

jesté tabulka vlastnosti struktury.

3.2.3.3 Zakladni funkce softwaru

K zdkladnim funkcim softwaru patii vytvoreni nového dokumentu, otevieni definované
struktury, ulozeni dokumentu (v demoverzi nelze pouZit), uloZeni struktury do rdznych
formdta pro pouZziti v jinych vizualiza¢nich programech, ulozeni modelu v grafickém formatu
(omezeno demonstra¢ni verzi), tisk modelu (tZ omezeno demonstrac¢ni verzi), funkce
kopirovadni do schranky a vklddani ze schrianky, funkce o krok zpét a vpfed, ukonceni price
v programu atd.. K pouZiti téchto funkci slouZi ndstrojovd liSta Standard, pripadné nabidka
File a Edit.

O

New Empty Document (Ctrl+N) nebo z nabidky File volba New... - funkce vytvoreni
nového dokumentu, rozpracovany dokument se nezavird, zustdvd na pracovni liSté

softwaru a je moZné se k nému vrétit
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W

Open (Ctrl+0) nebo z nabidky File volba Open... - otevieni souboru, tato funkce ndm
umozni oteviit jiz pfeddefinovanou, nebo ndmi vytvorenou a uloZenou strukturu. Pri
otevieni pifeddefinované struktury je tfeba nezapomenout zmenit typ souboru na *.dsf,

jak je o tom jiZ podrobné pojednédno v kapitole 3.2.3.1 Spusténi programu

I« Save (Ctrl+S) nebo z nabidky File volba Save, Save As, Save All

Save — uloZeni dokumentu do Diamond 2 (DSF) formétu nebo Diamond 3 (Diamdoc)

neni v demoverzi mozné

Save As - po kliknuti na polozku ulozit jako se ndm rozbali vybér dalSich ti{

podnabidek:
Save Dokument As... - funkce uloZit dokument v ruznych formatech je
dostupna pouze v pIné verzi softwaru
Save Structure As... - uloZit strukturu jako..., tato funkce je dulezitd pii
exportu ndmi zobrazované struktury do jinych vizualizacnich a kreslicich
programu (napi. ChemSketch, ViewerLite, Mercury...) prostrednictvim

zmény formdtu souboru. O této funkci, 0 zméné formdta soubortia o exportu

resp. importu dat do jinych programu bude podrobné pojedndvat jeste

samostatnd kapitola
Save Graphics As... - tato funkce umoZiuje uloZit obrdzek zobrazované
struktury v ruznych grafickych formétech (*.gif, *.jpg, *.png, *.tif, *.wmf,
*.wrl). Jak jiZz bylo difve zminéno, tato funkce je v demoverzi limitovdna
nekolikerym zobrazenim ndpisu ,,Diamond Demonstration Version*

v uklddaném grafickém souboru.
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Obr. 3.10 Ukdzka omezeni demonstracni verze

Save All — obdoba funkce Save, uloZeni dokumenti do Diamond 2 (DSF) formétu

nebo Diamond 3 (Diamdoc) neni v demoverzi mozné

i Search files nebo z nabidky File volba Search... - vyhleddni soubord, tato funkce je
uzite¢nd v piipadé, Ze nevime, kde se na disku nachdzeji ndmi uloZené nebo
preddefinované soubory se strukturami. Po kliknuti na tuto funkci se zobrazi okno
Search fines s ptikazovym fddkem, do kterého se napiSe bud’ cely ndzev hledaného
souboru a nebo pouze formdt hledaného souboru (napt.: *.dsf). Poté klikneme na
polozku Start search a v okné vysledki se zobrazi seznam nalezenych ~ souborit  a
my muzeme rovnou oznait ndmi pozadovany soubor a tlatitkem Open ho
oteviit.
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I Search files

Where bo search

Path: "".dsf v‘ [ Browse. .. ]

Include sub-directories Foreign Formats (DSF 1, CIF etc.), too

[ What to search for,,. ] [ Start search ]

Resulk: 39 file(s) scanned. 39 matchies).

Matching files

C:\Program Files\Diamond 3YSamplesiMineralstChalcopyrite. dsf
C:\Program Files\Diamaond 3\5amples\Minerals!, Copper . dsf
C:\Program Files\Diamand 3\Samples\Minerals!, Carundum,dsf
C:\Program Files\Diamond 3\SamplesiMineralsiCristobalite. dsf

[>

C:\Program Files\Diamond 3\SamplesiMinerals! Cuprite, dsf
C:\Program Files\Diamond 3\Samples\Minerals'Diarmond. dsf

[ <€

[ Open ” Done ]

3.11 Ukdzka vyhleddni souborii s preddefinovanymi strukturami

q Print Preview nebo z nabidky File volba Print Preview — ndhled pred tiskem, tato

funkce ndm umozZzni zobrazit strukturu tak, jak bude vypadat po vytiSténi

S print (Ctrl+P) nebo znabidky File volba Print — tisk zobrazeného modelu.
V demonstracni verzi se pii tisku téZ zobrazuje ndpis ..Diamond Demonstration

Version®,

Undo (Ctrl+Z) nebo z nabidky Edit volba Undo — o krok zpét, tato funkce umozZnuje

se vratit o operaci zpét

4 Redo (Ctrl+Y) nebo z nabidky Edit volba Redo — o krok vpred, tato funkce umoZiiuje

posun o operaci vpied (pokud jiZ néjak4 takovd nastala)

Copy nebo z nabidky Edit volba Copy — zkopiruje oznacenou ¢dst do schranky

Windows, ze které ji 1ze ndsledné vlozit do jiného dokumentu

Paste nebo z nabidky Edit volba Paste — vloZi ze schranky Windows uloZenou &ést

dokument
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3.2.3.4 Pohybovani s modelem

K otdceni, posouvdni, piibliZovédni a dal§im pohybim slouZi nabidka a liSta nstroji Move.

No tracking nebo z nabidky Move volba No tracking — pokud je tato funkce aktivni,

nedochdzi k Zddnému pohybu modelu.

Rotate along x/y-axis nebo z nabidky Move volba Rotate along x/y-axis — pii zapnuté
funkci dochdzi drZzenim stisknutého levého tlacitka mySi a taZzenim po pracovni plode

k rotaci modelu kolem os x a 'y

Rotate along z-axis nebo z nabidky Move volba Rotate along z-axis - pfi zapnuté
funkci dochdzi drzenim stisknutého levého tlacitka mysi a tazenim po pracovni plose

ve vertikdlnim sméru k rotaci modelu kolem osy z

Shift nebo z nabidky Move volba Shift — pfi zapnuté funkci dochdzi drZzenim
stisknutého levého tla¢itka mySi a tazenim po pracovni ploSe k posunu modelu ve

smeéru taZzeni

Enlargement factor nebo z nabidky Move volba Enlargement factor - pii zapnuté
funkci dochdzi drZzenim stisknutého levého tlacitka mySi a taZzenim po pracovni plose

ke zvétSeni (pfibliZzeni) resp. zmen3eni (odddleni) modelu

Perspective nebo z nabidky Move volba Perspective - pfi zapnuté funkci dochdzi
drzenim stisknutého levého tlacitka mysi a taZzenim po pracovni plose ke zméné Ghlu

pohledu zobrazovaného modelu

Walk In/Out nebo z nabidky Move volba Walk In/Out - pfi zapnuté funkci dochdzi
drZzenim stisknutého levého tla¢itka mySi a tazenim po pracovni ploSe ke vstupu resp.

vystupu pohledu do centra modelu
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Spin nebo z nabidky Move volba Spin — zapnutim této funkce neni tfeba v kombinaci
s predchozimi funkcemi drzet stisknuté levé tlaCitko a posouvat mysi po pracovni
ploSe. Pohyb modelu je samovolny ve sméru prvotniho impulsu daného pohybem

mysi.

Z nabidky Move volba Rock’n’Roll... - tato funkce umoZiiuje samovolnou rotaci
modelu kolem os x, y a z. Vyberem této funkce se otevie editacni okno Rock’n’Roll,
kde 1ze v rdmecku Speed of rotation in deg/s ménit rychlosti rotace kolem jednotlivych
os, v rdmecku Rocking around axes 1ze zaSkrtnout kolébani kolem pouze nékteré z os
a vramecku Border angles nastavit hrani¢ni thly, mezi kterymi nechdme model
kolébat kolem nékteré z os. Tato funkce se mi zdd byt vhodnd pii prezentacich modelu
piimo z vystupu pocitace.

Rock'n'Roll X

speed of rotation in deqfs
¥-2KI5! Y-3Kis! 2-axis! | oo |

o Jfo Jlis |

Rocking around axes
(%) no rocking
O w-axis Ov-avis () z-axis

Border angles (deg)

3.12 Ukdzka dialogového okna funkce ,,Rock’n’Roll*

Pause/Continue Motion nebo z nabidky Move volba Continue Motion — funkce
umoziuje zastaveni a ndsledné spusténi prezentace pohybu z predchozich funkci Spin
a Rock’n’Roll

®  Stop Motion nebo z nabidky Move volba Stop Morién — zastaveni prezentace pohybu
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3.2.4 Zmény modelu

V této kapitole bude ukdzdno, jakym zpusobem lze zménit tvar a barvy zobrazeni modelu,

ot -

roz§ifeni struktur o dalsi atomy a nékteré dalsi funkce, které se mohou pii prezentacich hodit.

3.2.4.1 Nastaveni pracovni plochy

Layout (z nabidky Picture volba Layout) — tato funkce umoZiuje zménu nastaveni
pracovni plochy softwaru pro zobrazeni modelu. Pomoci dialogového okna Layout mizeme

v zéloZce Target vybrat typ, rozvrZeni prip. velikost pracovni plochy.

Layout m

Target | Background |

Choose, if the picture's karget is a printout page, a bitmap, or none of them,

O window
This lavout has no dimensions and just uses the client area's size.

(") Bitmap
Uses a fixed width and height in pixels, cm, or inch and a resaolution in dpi.

(%) Printout page
Uses a fixed width and height in cm or inch,

Resolution in dots per inch {dpi):

Width: Height: | 29.7 Unit:‘cm V‘ [Setup Page.., ]

I O I [ Cancel ] [ Apply Mow ]

3.13 Ukdzka dialogového okna funkce ,, Layout* zdlozky , Target”

Window — tato poloZzka je vhodnd pro prici v softwaru a ndslednou prezentaci piimo z
pocitace

Bitmap — zde lze nastavit velikost pracovni plochy v riznych jednotkach (Pixel, cm,
inch [palec]) pro vysledny vystup v grafickém formatu

Printout page — zde 1ze nastavit velikost plochy pro tiStény vystup (cm, inch, , A4...)
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V zéloZce Background muzZeme nastavit barvu pozadi. Prvni dvé zaSkrtdvaci policka
udavajf tzv. black-on-white méd, kdy je barva zobrazeni nastavena na ¢ernou a pozadi
je automaticky nastaveno na bilou popf. pruhlednou. Ve spodni ¢dsti je moZnost

vybéru pozadi — Background color.

Layout lz|
' Target | Background |

[(Juse black-on-white made For drawing on screenfinka bitmap
Use black-on-white made for printing

Mote: In black-on-white mode, the color "Automatic” is set to black and
the background is always white or transparent,

Backaround color _ - |

Transparent

With "Transparency” enabled, the background color is used for
painting here, When exporting the graphics as bitmap, the color is
substituted by an odd color that does not appear anywhere else in the
graphics.

| ok | cose || applynow

3.14 Ukdzka dialogového okna funkce ,, Layout* zdlozky , Backgroundt*

3.2.4.2 Nastaveni znazornéni
[l Representation Settings nebo z nabidky Picture volba Representation... - tato volba
umoZziuje nastavit graficky vzhled modelu pro vyraznéjsi zndzornéni. Kliknutim na ikonu

Representation Settings rozbalime seznam moznych tprav.

Rendering — zaSkrtnutim této funkce dosdhneme zvyraznéni zobrazeni tzv.
fotorealistického vzhledu
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3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

3.15 Ukdzka rozdilu pri aktivované funkci Rendering (obr.vpravo)

Lighting — zaSkrtnutim této polozky dojde k nasviceni modelu - vystinovani

3.16 Ukdzka rozdilu pri aktivované funkci Lighting (obr.vpravo)

Depth Cueing — hloubka obrazu, za celou dobu price se softwarem Diamond mi neni
zcela ziejmé pouZziti této funkce, rozdil mezi aktivovanou a deaktivovanou polozkou je
minimélni

Central Projection — vycentrovani pohledu s nastavenim vzddlenosti odstupu

Stereo — zobrazeni druhého modelu — 1ze nastavit odstup modelt v cm

Show Axes a,b,c — zobrazeni os, nazorné zobrazeni pfedevsim pfi prezentaci s rotaci

Open Polyhedron Faces — zobrazeni vyplné stén mnohosténu
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3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

3.2.4.3 Nastaveni sméru zobrazeni, dhlu nato¢eni a orienta¢niho systému

Z nabidky Picture volba Viewing Direction — dialogové okno této funkce ndm umoZni
nastavit pohled ve sméru jednotlivych os View along axis, zobrazeni podle specidlnich os
orientacniho systému View along specal axis, nastaveni polohy orienta¢niho systému View

towards plane ¢i definovani vlastnich os Define axis.

Viewing Direction

View along axis
LJlJl) ]

[]opposite direction

I@

View along special axis

U, 4, 1A ‘U H 1] H 0 ‘ [ Set ] [ Define axis ]

View towards plane
hit[t o Jlo | [ set |
Current settings for hkl = -1,688,-0,03, 3.81

[]5ave view as default orientation

3.17 Dialogové okno funkce Viewing Direction

Z nabidky Picture volba Centre of Rotation... - dialogové okno urcené k nastaveni
soufadnicového systému Coordinate systém a pozici stfedu otdceni modelu Center of rotation
at position

Center of Rotation

Cenker of rokation at position:

# ‘ 1l ‘V: ‘D ‘2: |U ‘ Cancel

Coordinate system
(3) Crystal coordinates
() Reference coordinates

Mew position: ‘as stated above A

Consider cell edges For centering
[] Automatic centering

3.18 Dialogové okno funkce Center of Rotation
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3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

3.2.4.4 Zmény nastaveni zobrazeni modelu

M

Model nebo znabidky Picture volba Model and Radii — v dialogovém okné

v seznamu Model muzeme nastavit tvar modelu a dal$i souvisejici vlastnosti prvka

modelu

Model.and Radii X]

Model: ‘ Standard ("Ball-and-skick™) w ‘

This is the common model and displays atoms as spheres, using the
standard atom ("ball") radius, and bonds as sticks or wires,

Default model for new atoms and news structure pictures

[5uperimpose space-Ffiling Transparency:

Standard atom ("ball") radius: ‘ 1 - ‘ |Fan:l:or v ‘

“an der \Waals radius:

Ellipsoid probability: Percent

Bond radius: ‘ 0 = ‘ |Angstroem v ‘

Lo H Cancel ][ Apply Mow ]

3.19 Dialogové okno funkce nastaveni zobrazeni modelu

A Wires/Sticks — zobrazeni atomovych vazeb ve tvaru ,,drdtu/tyce”, kde v kolonce Bond

radius nastavuji polomér zobrazovaného svazku, zatimco atomy nejsou zobrazovény

3.20 Ukdzka zobrazeni modelu ,, Wires/Sticks* — rddius 0,1 resp. 0,7
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3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

o Standard (., Ball and Stick*) — zfejmé nejcastéji pouzivané zobrazeni modela, atomy
jsou zobrazeny ve tvaru koule a atomové vazby ve tvaru drata (tyCek). Zde lze nastavit

polomér kuli¢ek piredstavujicich atomy v kolonce Standard atom (,,Ball“) radius a

polomér prurezu dritu predstavujici atomové vazby v kolonce Bond radius

3.21 Ukdzka zobrazeni modelu“Ball and Stick* — nastaveni radiusit 0,4 a 0,1 resp. 0,7 a 0,4

2

Ellipsoid — zobrazeni atomi jako elipsoidd, vazby jsou zobrazovdny ve tvaru

Sticks/Wires. Zmeéna velikosti se nastavuje v kolonkdch FElipsoid probability a Bond

radius.

3.22 Ukdizka zobrazeni modelu “Ellipsoid“ — nastaveni hodnot 2 a 0,3 resp. 50 a 0,5
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3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

=4 Space-filling — zobrazeni tzv. vyplnénim prostoru, zobrazované atomy jsou jako sféry,
polomery téchto sfér se nastavuji v kolonce Van der Walls radius, vazby jako obvykle v Bond

radius

CLprite

3.23 Ukdzka zobrazeni modelu“Space-filling “ — nastaveni hodnot 0,5 a 0,2 resp. 1,7 a 0,2

V dialogovém okné Model and Radii 1ze také pro zobrazeni modelt ,,Ball and Stick*, ,,Wires
and Stick™ a ,,Ellipsoid* zaSkrtnou funkci Superimpose space-filling, kde je pak model prekryt
prahlednou vrstvou vypIné prostoru z predchoziho bodu. Stupen prahlednosti se nastavuje

v policku Transparency.

3.24 Ukdzka zobrazeni modelu “Ball and Stick* s funkci ,, Transparency
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3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

3.2.4.5 Nastaveni grafiky atomu

Z nabidky Picture volba Atom Designs — pomoci dialogového okna Atom Group Designs 1ze

nastavit razné styly zobrazeni atomu v zdloZce Style, barvu, stupen prahlednosti a materidl

v zéloZce Fill a ohranic¢eni v zdloZce Border. Pro nastaveni zobrazeni jednotlivych atomovych

skupin prepindme v rdmecku Atom groups v levé ¢asti dialogového okna.

Atom Group Designs

Style and Colors | Model and Radil | Mixed Site Colors |

3

Fill

Atom groups: Style: Sdid.l'Em;ty.l‘Bcn.lndary elipse v n

Colar: |:| w | Transparency: ‘ﬂ : | Material, .. |

Update atoms Border

[]Update invisible Color: - Dashed.l‘d-:ntted:|50ld

v|

Update Reqistry Weight [mm]: |0 -

Inner lines
Color: | -

Weight [mm]: |0

l Ok l[ Cancel ]

3.25 Ukdzka dialogového okna funkce nastavent grafiky atomu

3.2.4.6 Nastaveni grafiky atomovych vazeb

Z nabidky Picture volba Bond Designs — pomoci dialogového okna Bond Group Designs l1ze

nastavit razné styly zobrazeni atomovych vazeb, zménu poloméru vazby Radius a piipadné

styl Cerchovani Fragmentation v zéloZce Style, barvu, stupenn pruhlednosti a materidl

v zéloZce Fill a ohraniCeni v zdloZce Border. Pro nastaveni zobrazeni jednotlivych atomovych

vazeb pfepindme v rdmecku Atom groups v levé Casti dialogového okna.
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3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

Bond Group Designs

Style and Colors | Others |

Akom groups: Style: ‘Thi:k

v

=Default=
Cu+1 - Cu+l

0-2-0-2

Update bonds

Save Default
To Reqistry

Fill

Border

Radius [&]:

‘weight of the "thin bond” line, in mm:

Line stvle of "thin bond":

coor: [ vl Transparency: ‘El

Color: v Dasl‘ued.h:lctted:‘Solid

Wt o

Fragmentation:

5 [(material.. |

v

[ oK ]I Cancel l

3.26 Ukdzka dialogového okna funkce nastaveni grafiky vazeb

3.2.4.7 Nastaveni zobrazeni mnohosténu

Z nabidky Picture volba Polyhedron Designs — pomoci dialogového okna Polyhedron

Designs lze nastavit styly zobrazeni

mnohostént  (otevieny, uzavieny, polootevieny)

v zdloZce Style, barvu, stupen prihlednosti a materidl v zdloZce Fill a ohranieni v zdloZce

Border. V zaloZce Hatching 1ze jeSté pripadne nastavit styl Srafovéni.

Polyhedron Design

Style and Colors | Hatching | Others |

3

style: |

Fill

Calor: | Automatic || w | Transparency: ‘0-6

:‘ [Material... ]

Border -
Color: _vl Dashedjdotted:‘solid v
‘Weight [rmm]:

[¥]Update existing polyhedra I QK I [ Close ] Apply Now

3.27 Ukdzka dialogového okna funkce nastaveni grafiky mnohosténii

Vizualizace chemické struktury minerdlit

49



3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

3.2.4.8 Nastaveni zobrazeni burnky

Z nabidky Picture volba Cell Edges Designs — pomoci dialogového okna Cell Edges Designs
lze nastavit styl, tlouStku a barvu linky. Ve spodni ¢isti lze jeSté zaskrtnout zviditelnéni

soufadného systému Show unit cell axes a, b, c.

Cell Edges Design El

_ ...................................... = e

Weight [mm]: | 1.2 =

Enhance cell edge drawing

Shows unit cell axes a, b, ¢

[ oK H Cancel I

3.28 Ukdzka dialogového okna funkce nastaveni grafiky buriky

3.2.4.9 Skryti nékterych prvka modelu

Z nabidky Picture volba Hide — pomoci dialogového okna Hide mizeme pro lepSi ndzornost

nékteré ¢asti zobrazovaného modelu skryt (napf. atomy, atomové vazby, mnohostény...)

[JHide all atoms
[JHide all bands
[ 1Hide all cell edges

[IHide all polyhedra

[JHide front Faces of all polyhedra

[TJHide all atam labels

[TJHide all bond labels

[JHide user-defined text Display &l

3.29 Ukdzka dialogového okna funkce ,, Hide*

3.2.5 Automatické rozsireni modelu struktury

L Complete fragments (Shift+Ctrl+F) nebo z nabidky Build volba Get Molecules... -

v dialogovém okné zaSkrtnutim kolonky Complete all fragments dosdhneme roz§iteni

Vizualizace chemické struktury minerdlii 50



3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

celého modelu a v zdloZce Cage... miZzeme v editaénim fddku nastavit Sifi rekurze.

Hrani¢ni nastaveni tohoto rozsifen{ Ize provést pouze u polymerickych struktur.

Apply ko
() Create moleculefs) from atomic parameter list
(%) Complete all fragments

Complete fragment(s) starting From selected atom(s) Apply Mow

You can define security borders ("Cage") to cease the
molecular generator, if the structure is polymeric,

i1
w
=]
(m}
i

Cage...

3.30 Ukdzka dialogového okna ,,Get Molecules

Molecule Cage FXI
Maximum depth of recursion: | & %
[CJcreate broken-off bonds

Security borders For molecule generator ("Cage"):

Crystal cage Cartesian cage Spherical cage

|:] Active |:] Active |:| Active

$in: #Min; KC:
¥Min: YMin: ¥e:
ZMin: ZMin; 2 [0 ]
“Max: wMax: RMin:
ax: as RMa: I:l
ZMax: FMax:

3.31 Ukdzka dialogového okna ,,Molecule Cage*
® Rl Coordination Spheres Directly (Shift+Ctrl+S) — funkce analogickd funkci

Complete fragments pii nastaveni parametru Cage na hodnotu 1. Jednd se tedy o rozsiteni o

atomovou vazbu.

Vizualizace chemické struktury minerdlii 5



3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

& Fill Fixed Spheres Directly — analogie pfedchozi funkce s vypnutym zviditelnénim
vazeb
®  Create Broken-off Bonds Shift+Crrl+K) — taktéZ, ale naopak vypnuté zviditelnéni

atomu

3.2.6 Vkladani textu, souradného systému a legendy do zobrazeni

3.2.6.1 Text

Z nabidky Objects volba Text miZeme vklddat do prezentace libovolny text, u kterého lze

meénit zndmym zpusobem styl jako u textovych editorta

Text

Text:‘ v‘ [ Get... ]
Style

Position relative ko center of picture [cm]{ 0 H 1] ‘

Text size [cm]: Colar! > I
[Junderline  []strike out

[Juse this skyle as defaulk For new text

Destroy

3.32 Ukdzka vkldddni textu ke strukture

3.2.6.2 Souradny systém

Z nabidky Objects volba Coordinate systém... nastavime a vloZzime soufadny systém
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3.2 Chemicky vizualizacni software DIAMOND 3.1

Coordinate System &]

Display coordinate system

Labels: [ arrowheads

Position: (el | 1.184 | i [-0.789 | [ apply ow |
Relative to:
Axes' lengths (cm):
Axes' weight (mm):

Font size (cm): ‘0.4 | [ Font. .. ]

Color: |:| | v |

3.33 Ukdzka vkldddni a nastaveni souradného systému

3.2.6.3 Legenda

Z nabidky Objects volba Legend... nastavime pozici umisténi, styl znacek a popisky legendy

k zobrazované struktufie

Legend El
Display legend
[_cancel |

Position: X f{em): | 0.095 |v: 0057 | Cancel
Relative to: | bottom right v Apply Now
Atomic radii:‘ fixed B ‘

Radius (cmy:

Fant size (icm): ‘0.4 ‘ [ Font...

Border width {mm):
Color: st |

Symbals: ‘(n-:- re-formatting) VH Select, ., I

3.34 Ukdzka vkldddni popisku (legendy) k zobrazované struktuie

3.2.7 Ukonceni programu

z nabidky File volba Exit — ukonceni préce s programem.

Vizualizace chemické struktury minerdli 53



3.3 Prehled a stru¢ny popis dalSich vizualiza¢nich programu

3.3 Piehled a strué¢ny popis dalSich vizualiza¢nich programii

3.3.1 ACD/ChemSketch

Struény popis

kreslici program pro textové a grafické procesy

pouzivd se ke kresleni chemickych struktur, reakcf a schematickych diagrama
strukturni zptisob kresleni chemickych struktur a po¢itdn{ jejich vlastnosti
pouZiti pro editaci textu a grafiky

pro vypocet a predpoved molekulovych vlastnosti

1ze ho pouZit jako vstupni aplikaci k dal$im softwaram (ACD/3DViewer)

Zdroj ziskani

www.acdlabs.com

Licen¢ni ujednani

Freeware verze — pro osobnf ¢i akademické vyuZiti

Jazykova verze

anglickd

manudl v ¢eském jazyce
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3.3 Prehled a stru¢ny popis dalSich vizualiza¢nich programa

k3 ACD/ID: ChemSketch Window - [C:WProgram FilesiChemSketc ATEMPLATEMMLKALDID.SK2]

Fle Edt Pages Toak Templates Cplions Documents ACDLabs  Help
(s o] ELEBIE] 2151 T I7] e =
@ L ([ I [+ (2] [=
50 100 250
e L 1 1 1 L=
e Ny R S e o B A DA e [Py |
3 A
. S
L— 105 g7 g 8—!3 &1H3 el
< | by | I ,20 e L' E:%‘
1] e pre \1 125 \ir 288 I 63“
% 1| | i &'3 1|a 15 b | -
ol w16 AN AN \2n/25\CH3
? H 15 | H H
=) H 3 &
al ] ,|.;H i g g
‘; Hﬁ/ \Il'i-’u-».”-/ \\\? veratraman
In 4
(7| | 4\;,-/5 6\?.48
| tubulosan
o 8"'3 5 &
R| 5 H 1’5 107 g 7 g
S NN N i W ()
) 1|1 !L 2||H3§“r!| R R R -
ol \‘\:uzxﬁ/m 4 21 H 1| |—:|/2|\|—|
H 1 1] }5 lla
"'15/\b‘]|9 18 1B
7 CHy 7
vobasan yohimban
200
=
) < >
] [ ] [ T T T T [Hoee ]
[ ALkaLoD SHz Fragmerts: & | CozHio Mg [P 1356050
ChemBk | Copyww3D |  ap "

3.35 Ukdzka z programu ACD/ChemSketch

k2 ACDV3D - [noname03.53d]
Filz Edi Wiew Took Options ACDfLabs Help

D] [ [ [ P[] AT (A (@] (@]

[NONEMEDI 3D |20
chemsk | s |

3.36 Ukdzka z programu ACD/ChemSketch z ndstavby ACD/3D Viewer
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3.3 Prehled a stru¢ny popis dalSich vizualiza¢nich programu

3.3.2 ViewerLite 5,0

Struény popis
- nelze provadét optimalizace struktur

- umoziuje export a import raznych typta soubort z Siroké Skdly programi

Zdroj ziskani

- http://www.accelrys.com/dstudio/ds_viewer

Licen¢ni ujednani

- Freeware verze ( pInd verze pomérné drahd)

Jazykova verze

- anglickd

& ViewerLite - [Zircon]

85 Fle Edit Vew Tools Window Help
DEEH & @ W o

B DM | RO EH >

Press <Shift» for Z-axis, press <Chrl> to rotate selectad objects

3.37 Ukdzka z programu ViewerLite

Vizualizace chemické struktury minerdlii 56
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3.3.3 Mercury 1,4
Struény popis
- vhodny pro otd¢en{ struktur o presn¢ 90°

- umoZnuje export a import struktur

Zdroj ziskani

- http://www.ccdc.cam.ac.uk/products/csd_system/mercury/downloads//download.php4

Licen¢ni ujednani

- Freeware verze

Jazykova verze

- anglickd
H8 Picture (Unknown) @@@
File Edit Selection Display Miew Caleulste Modfy Datshases Help
Stgls: | Ball and Stick  w Colour | by Element % :iFicking Mode: | Salsct Atoms M| Clear Messuiemen
“a b ¢ & bt et % oty yr z- z+ % x+0yW0ys90:z90:2+430 < 5 | T zoom- zoom+
Picte
Picture
Dicplay Opions
|'Packing! | Short Candact < fsum of v rarki [ Cortacts. | 7] Show hydogens [7] Denth cue | ——
O H-Bond Diefzult defimibion B ] Shonlosianes [« J[ »
Py |?ﬁ_*' 1 2t stome [ Mukiple Shuctures
— [_Shotres..
Prass the left mause button and mowve the mouse ko rotate the skruckure
3.38 Ukdzka z programu Mercury 1,4
- - - rd - - a
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3.4 Export dat do jinych vizualizacnich programai

3.4 Export dat do jinych vizualiza¢nich programiu

3.4.1 Pienos dat z programu Diamond do programu ViewerLite
Vytvoiime pozadovanou strukturu v programu Diamond. Z nabidky File, vybereme Save As

— Save structure As. V dialogovém okné v kolonce UloZit do vybereme adresar, kam chceme

strukturu ulozit a zaddme ndzev souboru. V zédlozce UloZit jako typ vybereme formdt souboru

*.xyz a uloZime strukturu ve formétu xyz.

amond Demonstration Version - [Zircon. dsf]

Q File Edt View Skructure Picture  Buld ©Objects Move Tools  Window  Help . =T
DEEHMRS L e~ 2 @BREE %55 805 40
-+ Zircon.dsf > Structure 1 > Picture 1 B Data shest

Save Structure As
Ulodit da:
Db
s
@Cahta
A Calcite1
Copper

| A Cuprite

Nézew |Zircont | [ uwst |
souborny;

Ulozit jako h,p:[b(\'Z[".:q,-z] v| | Stamo |

Ciamond 3 Document [, diamdoc)
Ciamond 2 Stucture File [* daf)
Endeavour Configuration [".chg)
CIF [".cif]

CRYSTIN %oy

Cambridge C50 [*.ced:™ dat,” fdat)
Protein Data Bank [*.pdb;".ent]
Sheld ["ins"res;" dat)

CBLOIZR L @&-O. Dom-7EH-M-[- w A& ke
For Help, press F1 _IW”—l .2f

3.39. Transformace struktury do formdtu *.xyz
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3.4 Export dat do jinych vizualizacnich programii

V programu ViewerLite z nabidky File, vybereme Open a v dialogovém okné zménime
v zéloZce Soubor typu formdt souboru na *.xyz, najdeme ndmi uloZenou strukturu v tomto

formdtu z programu Diamond a po otevieni s ni miZeme zacit pracovat.

-

= AEE
&\ Fle Edt iew Tools Window Help ;J &
beE & =

Oteviit
Oblast hisdéni: |G a = + @ ek M-

Cidpd G Cuprite |#) zircan
- 18 | Cuprite

| Cakite s Cuprite

“ICa&itei )| Cuprite_Structure 1_Picture 1

’ﬂ(omef A Dial

f| Copperl A|Diaz

BOdg = i ® Obsr

< 4

|

soubon
Soubory pu: | Molecule Files Stamo |
Sybyl MOL2 Files [".mol2)
Cerius2 Files [* msi]
Catalyst Files [*.opd)
Catabst Queny Files [*.chm)
Crystallooraphic Information Files [*cif

X2 Coordinate [*.xyz]

MOL Sketch " ske]

Insightll Grid Files [~ grd]
Viewer Script Files [ wwe,* log)
A Files [~

Press <Shift> for Z-axis, press <Ctrl> to rotate selected objects

3.40. Otevieni struktury ve formdtu *.xyz v programu ViewerLite

3.4.2 Pienos dat z programu Diamond do programu Mercury
Postup prenosu dat z programu Diamond do programu Merkury je analogicky jako v kapitole

3.4.1 s tim rozdilem, Ze v programu Diamond v kolonce UloZit jako typ vybereme formét
souboru *. mel. V programu Mercury zaddme oblast hleddn{ a nazev struktury ve formétu

opét *.mol.
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3.5 Vystupy z chemickych vizualiza¢nich programii

Z hlediska z4ki se jednd o pasivni vyuZivani vystupl jako u¢ebni pomicky.

3.5.1 Vystupy vyZadujici didaktickou techniku:
Folie — vyZaduji poufiti zpétného projektoru, ktery je klasickym vybavenim vétSiny $kol.

Nevyhodou jsou mélo syté barvy a nemoZnost dprav ¢ehokoli na féliich po vytiSténi.

Multimedidini prezentace — nej¢astéji pomoci Microsoft Power Point, vyZaduji pouZiti
dataprojektoru. Prezentaci lze snadno upravovat a lze do ni vloZit velké mnoZstvi obrazka
nebo videoprojekei. Nevyhodou je, Ze dataprojektor neni klasickou souédsti chemickych

uceben.

3.5.2 Vystupy nevyZadujici didaktickou techniku:
Papirovy dokument — je k dispozici pro kazdého zdka, tedy ve vice kopiich. Je lehce

pfipravitelny a finan¢né nendro¢ny na vyrobu. Nevvhodou je horsi komunikace s Zaky pii
pouZivani tohoto dokumentu. Nelze je hromadné upozornit, kam se maji divat, na co se maji

presné zaméfit.

Plakdr — plakat lze vytisknout z klasické tiskdrny na velikost A4. Je nendro¢ny jak na finance,
kopirovacim centru. Nevyhodou je, Ze kvalita plakdtu zdvisi na kvalité tiskarny. Cim

kvalitngj3f tiskdrna, tim vetsi sytost a vyraznost barev.

Internetovd prezentace — piindsi mozZnost spusténi celé ¢i ¢4sti prezentace, vytvofené pro

www stranky pfimo ve vyuce, jako napfiklad dopln€k vykladu. Tato prezentace vyZaduje také
dataprojektor jako prostiedek pro jeji zviditelnéni. Nevyhodou je ndroénost tvorby prezentace
z hlediska po¢ita¢ového zpracovani dokumentt do formy vhodné pro internetovou prezentaci.
Také dataprojektor je drahé zafizend, které neni na kaZzdé Skole. Vyhodou je zachovani sytosti

barev a prostorového zndzornéni chemickych struktur.
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PoditaCe, internet a v posledni dobé také interaktivni tabule ddvaji dneSnim pedagogliim
fadu mozZnosti, jak prezentovat ndzorné a atraktivné chemii a pfedméty jejitho zdjmu, at’ uz jde
o molekuly, chemické reakce nebo chemické jevy a zdkonitosti. A piestoZe ucitelé maji
v dneSni dobé fadu pomucek ve formé interaktivnich ucebnic a objektd, které si mohou
pohodlné najit na internetu, patrné se stejné neobejdou bez néjakého vhodného kresliciho
programu. V ném si totiZ mohou zmin¢éné objekty upravovat a vytvéfet tak, aby spliovaly

jejich predstavy.

Tato price se zaméfila na vyuku chemie, konkrétné na program pro vizualizaci chemické
struktury minerdld. Diky své snadné dostupnosti a relativni jednoduchosti byl vybrdn
k podrobnému popisu program Diamond. Popis obsahuje postup jak a za jakych podminek 1ze
program ziskat, prehled zdkladnich funkci programu a ndvod pro vytvdfeni minerdlnich

struktur.

Déle tato prace nabizi zdkladni informace o minerdlech, piehled dalSich software pro
vizualizaci chemickych struktur, ndvrhy vystupt z programu Diamond a strukturni listy

nékolika mineralu.

V piiloze na CD je uloZeno 25 strukturnich listd minerdlii v programu PowerPoint, které
je mozno vytisknout a pouZit ve vyuce. Ddle jsou zde dva soubory sobrizky struktur
minerdll ve formdtu *.mol a *xyz, které je také moZné pouzit do rlznych programd,
slouzicich jako pomucka pro ucitele. Zejména by se mohly uplatnit v programu Moodle, coZ
je softwarovy baliCek pro tvorbu vyukovych systému a elektronickych kurzi na internetu, je
poskytovdn zdarma a lze do ného vklddat studijni materidly ve form& HTML stranek, soubori
ke staZeni, animaci, strukturovanych prfednaSek a podobné.

Véfim, Ze tato price pomuZe nékterym pedagogum piekonat bariéry mezi nimi a

technikou a strukturni listy poslouZzi jako vhodnd motivace a obohaceni hodin chemie.
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Seznam piiloh — strukturnich list( na CD:

Priloha &.
Priloha &.
Piiloha ¢.
Piiloha ¢.
Piiloha ¢.
Ptiloha &.
Ptiloha €.
Ptiloha €.
Ptiloha €.
Ptiloha €.
Ptiloha €.
Ptiloha &.
Ptiloha &.
Ptiloha &.
Ptiloha &.
Ptiloha €.
Ptiloha €.
Ptiloha €.
Ptiloha €.
Ptiloha &.
Ptiloha &.
Ptiloha &.
Ptiloha &.
Ptiloha €.

Piiloha €.

1 — Anhydrit
2 — Borax

3 — Borax

4 — Brookit
5 — Cristobalit
6 — Diamant
7 — Fluorit

8 — Grafit

9 — Halit

10 — Chalkopyrit
11 — Ilmenit
12 — Kaleit
13 — Korund
14 — Kiemen
15 — Kuprit
16 — Mastek
17 — Méd

18 — Olivin
19 — Pyrit

20 — Rutil

21 — Sfalerit
22 - Sira

23 — Sodalit
24 — Topaz
25 - Zirkon

Soubor €.1 — struktury ve formatu *.xyz

Soubor €.2 — struktury ve formdtu *.mol
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