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CHEMICKA SADZBA S BALICKOM CHEMFIG

ALES KOZUBIK (SK)

Abstrakt. Chémia, rovnako ako matematika, so sebou prinasa zvySené naroky na pocita-
¢ovu sadzbu. Na rozdiel od matematiky, vSak ETEX nedisponuje Specializovanym prostre-
dim pre sadzbu chemickych vzorcov a rovnic. V tomto ¢lanku autor predstavuje bali¢ek
ChemFig, ktory poméha riesit tento problém.

Kladové slova. chémia, sadzba, IXTEX, balicek ChemFig.

THE CHEMISTRY TYPESET WITH THE CHEMFIG PACKAGE

Abstract. Chemistry as well as mathematics, bring with it increased requests on the
computer typesetting. Unlike mathematics but B TEX does not have a specialized environ-
ment for typesetting chemical formulas and equations. In this paper, the author introduces
the ChemFig package that helps to solve this problem.

Key words and phrases. chemistry, typesetting, I*TEX, ChemFig package.
Uvod

V predchadzajicich roénikoch sme sa oboznamili so zdkladmi préce s typo-
grafickym systémom TEX/KTEX. Naudili sme sa zaklady hladkej sadzby [1,12],
vysporiadali sme sa so spracovanim obréazkov [3,5]. Taktiez sme si ukazali sadzbu
matematickych vzorcov a rovnic v rozsahu danom publikaciami |4,6,8]. V knihe [7]
sa potom mézeme oboznamit, ako poznatky vyuzit pre dosiahnutie skuto¢ne kva-
litnej tpravy dokumentu. Dalsou oblastou, ktora si vyzaduje osobitni pozornost
pri sadzbe a jej spracovanie mozno oznacit za neelementarne je sadzba chemického
obsahu, a to najmé z oblasti chémie organicke;j.

Ak pri sadzbe anorganickej chémie si vicSinou vysta¢ime s matematickym pro-
stredim napr. moZzeme vysadzat rovnicu

CuO + HySO4 — HoO + CuSOy,

& vytvorit symbol 2C, tak v chémii organickej uz tolko §fastia neméame. Tu
prichadzaju poziadavky na zobrazovanie molekul, struktirnych vzorcov, cyklic-
kych zlacenin a pod. Preto si predstavime bali¢ek ChemFig, ktorého autorom je
Christian Tellechea a manual ku nemu [9] je volne dostupny na internete. Jedna
sa o bali¢ek, ktory je zalozeny na balicku TikZ a oproti inym nastrojom pre sadzbu
chémie, ako sii ppchtex alebo mhchem sa vyznacuje jednoduchostou syntaxe.
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1. Predstavenie balicka ChemFig

Balicek ChemFig zaradime do TEX-ového dokumentu standardnym spésobom,
teda prikazom \usepackage{chemfig} ak pouzivame IXTEX, pre ConTEXt pouzi-
jeme \usemodule{chemfig} atd. ChemFig si vyZaduje bali¢ek TikZ a pokial nebol
nacitany pred tym, ChemFig si ho sdm automaticky nacita.

Zéakladny prikaz balicka ChemFig je \chemfig{<kod>}, kde argument kod pred-
stavuje postupnost znakov, ktora charakterizuje molekulu, ktorej zobrazenie poZa-
dujeme. Molekula je nasledne vykreslena v prostredi tikzpicture. Pre zobrazenie
vysledku mézeme pouzit bud priamo kompilaciu cez pdflatex alebo starsiu cestu
tex — dvi — ps — pdf.

Zakladna syntax prikazu \chemfig je:

\chemfig{<atoml><vazba>[<uhol>,<koef>,<nl1>,<n2>,<tikz kod>]<atom2>}
kde:

<uhol> je uhol vizby medzi atémami,

<koef> je koeficient, ktory nasobi zakladnu dlzku viizby,

<n1> a <n2> s pocty atémov vstupujicich a vystupujicich z vazby,
<tikz kod> prikazy bali¢ka Tikz, napr. nastavenie farby a pod.

Siroké moznosti prikazu \chemfig si kratko predstavime v dalsich odstavcoch.

Kod Vysledok
\chemfig{X-Y} X—Y
\chemfig{X=Y} X=—Y
\chemfig{X~Y} X=Y
\chemfig{X>Y} XY
\chemfig{X<Y} X -y
\chemfig{X>:Y} XY
\chemfig{X<:Y} X -y
\chemfig{X>|Y} XC=Y
\chemfig{X<|Y} X=Y

Tabul'ka 1. Prehlad zobrazeni chemickych vizieb

2. Zobrazenie chemickej vizby — zaklad sadzby chémie

Na ilustraciu si ukdazme jednoduchtu molekulu propanu CH3 — CHy —— CHg,
ktoru sadzeme prikazom \chemfig{CH_3-CH_2-CH_3}. Samozrejme, tu uvedené
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jednoduché vézby nie st ani zd'aleka vSetkymi typmi véizby a jej zobrazenia, s kto-
rymi sa pri sadzbe chémie moéZzeme stretnut. Podrobnejsi zoznam réznych typov
vizby a ich zobrazenia uvadza tabulka

Rozostup medzi ¢iarami sliiziacimi k znézorneniu viacnasobnej vizby je mozné
upravit prikazom \setdoublesep{<veIkost>}. Jej Standardna velkost je predna-
stavena na hodnotu 2pt.

Samotné zobrazenia vazby sa vSak, najméa v organickej chémii, ¢asto vyskytuju
v ramci kompletnych Struktarnych vzorcov, ktoré znézorfiuji detailnt Struktaru
zliCeniny. Neraz sa Struktara molekuly znazoriiuje aj s prislusnymi uhlami medzi
vazbami jednotlivych atémov.

Tak napriklad uvedent jednoducht molekulu propanu CH3 — CHy —— CHg
mozeme vysadzat aj v podobe Struktirneho vzorca nasledovnym spoésobom:

H H H
\chem£ig{C(-[2]H) (- [4]H) (- [6]H) ‘

~C(- [21H) (- [6]H) H—C—C—C—H
H

-C(-[2]1H) (-[6]1H) -H} ‘ ‘

H H

Vyznamnym volitelnym argumentom kazdej vizby je <uhol>. Jeho implicitnou
hodnotou je 0°. Pre jeho zmenu mozeme pouzit bud niektoru z 6smich preddefi-
novanych pozicif 0-8, tak ako to zobrazuje obréazok [Ta

Absolutnu hodnotu uhla zadavame v tvare [:<&islo>], kde veli¢ina <&islo>
je absolutna velkost uhla v stupfioch, merana proti smeru hodinovych ruciciek
od pozicie nula. Jej hodnota sa moze pohybovat v intervale (0,360). Niekolko
pozicii s absolitnym vyjadrenim uhla je na obrazku [Ib}

Poslednou moznostou je relativna hodnota, vzhladom na aktualnu poziciu po-
slednej zobrazenej vizby. Zadava sa v tvare [: :<&islo>]. Tato hodnota moze byt
kladna aj zaporna a mdze obsahovat aj desatinné ¢isla. Obrazok[Id zobrazuje Sest
pozicii a vézieb, ktoré sa postavajia vzdy o rovnaky uhol 60 °.

90
D—C
30 / \
180 0 B B
335 \ /
260 F—A
(a) Preddefinované pozicie (b) Absolatne pozicie (c) Relativne pozicie

Obr. 1. Ukazky réznych moznosti zadania uhla vazby
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Ako priklad, aj so zdrojovym kédom, si zobrazme Struktirny vzorec molekuly
chloroformu:

H

C.
/ \"" Cl

1
¢ Cl

\chemfig{C(-[56]C1) (- [2]H) (<[:-70]C1) (<:[:-20]CL)}

Podrobnejsou verziou struktirneho vzorca je tzv. elektrénovy vzorec, ktory
okrem samotnych vizieb vyznacuje aj ostatné elektrony vo valencnej sfére. Kon-
figuracia elektronov sa zobrazi prikazom \lewis{<pozicia>,<stav>,<atom>}.EI
Pritom <pozicia> je urcenad hodnotou 0-7, rovnako ako pri preddefinovanej po-
zicii vézby, <stav> urcuje ¢i ide o elektronovy par, samostatny elektréon alebo
elektronovia dieru. Implicitnou hodnotou je dvojica elektréonov.

Pouzitie si ilustrujeme na molekulach amoniaku a vody. U vody si v8&imnime
kumulaciu dvoch pozicii elektronovych parov na poziciach 1 a 3 v molekule kyslika.

H
VN
\chemfig{\lewis{1,N} (- [2]) (- [:210]H) (- [:-30]1) } 0
\chemfig{[:401H-\1lewis{13,0}(-[::-801H)} A / \
/N\ H H
H H

3. Rozvetvené molekuly

Pre zobrazenie struktary zlozitejsich molekul potrebujeme mat k dispozicii moz-
nost vetvenia vézieb v trukttrnom vzorci. K6d vetvenia jednoducho zapiseme do
zatvoriek v ramci Specifikacie vézieb v parametri prikazu \chemfig. Ako priklad
z kategorie jednoduchsich si ukdzme kumulovany struktirny vzorec izobutylénu,
¢ize 2-metylpropénu. Pre pribliZenie polohy zékladného riadku pri vetveni je zo-
brazeny samostatny kriz vizieb bez atémov.

CHs
\chemfig{H_2C=C(-[2]CH_3)-CH_3}

\hspace{.2cm} H,C=—=C——CHj;
\chemfig{-(-[2]) (-[6]1)-}

LOdvodené z anglického pomenovania tychto vzorcov ako Lewis diagram.
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Pri zlozitejgich molekuldch sa vyskytuje potreba spojit aj vzdialené atémy.
K tomu sluzi operator ,,hééika‘ﬂ ? [<meno><vazba><tikz>], kde <meno> umoz-
nuje pomenovat haciky, ak je ich potrebné vytvorit viac, a pomenovanim tak
Specifikovat, ktoré atémy maju byt spojené, <vizba> udava typ véazby a <tikz>
je nejaky dopliajici kod TikZ-u, ktorym mozno napr. Specifikovat farbu. Ako
ukazku si zobrazme pomerne zloZiti molekulu kokainu. Najskor zdrojovy kod:

\chemfig{H_2C(-C? [alH-[:-30]CH_2- [:30]C7 [b]H-0-CO-C_6H_5) - [2]

CH_2-[,1.7]CH(-[3]N7[a]-[3]H_3C)(-[,1.35]C?[b]H-CO-0CH_3)}

a teraz vysledok, t. j. vzorec molekuly kokainu:

H;C
AN
N
N\
CH, ‘ CH CH CO ) CH;
HQC—CH\ /CH @) CcO CeHs
CH,

4. Cyklické zlaceniny

Bali¢ek ChemFig disponuje nastrojmi, pre jednoduché kreslenie n-uholnikov.
Zakladna syntax tohto prikazu je \chemfig{*n(<molekula>)}, kde <molekula>
predstavuje kéd zloZzenia prislusnej molekuly v duchu vyssie uvedenych pravidiel.
Pre ilustraciu si ukédzme niekol’ko n-uholnikov:

\chemfig{*5(-=-=-)}
\chemfig{*6(=-=-=-)}
\chemfig{*8(--=--=--)}

Rovnako ako u acyklickych zlacenin, aj u vzorcov cyklickych zlac¢enin mdzeme
vykreslit vetvenie molekuly. Situaciu si ilustrujeme na priklade:

\chemfig{*5(-=

2y anglickom originéle hook.
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Do jednotlivych vrcholov je mozné vlozit Tubovolny text, ¢o je vyznamné najméa
pre potreby vykreslenia heterocyklickych zluc¢enin. Opét ilustrujme na priklade
furdnu a pyrimidinu:

/ \
\chemfig{*5(=-0-=-)} N
\hspace{0.5cm} O
\chemfig{*6(-N=-N=-=)} ~_ ////
N

Len mierna je odlinost spajania viacerych cyklov v ramci jednej molekuly.
Je potrebné Specifikovat vrchol, v ktorom sa za¢ina pripojeny cyklus. Nasledujuci
priklad ilustruje pripojenie patélankového cyklu na tretom atéme Sestélankového
cyklu:

\chemfig{A*6(-=B*5(----)-=-=)}

Pre tplnost symbolov pouzivanych vo vzorcoch cyklickych zlicenin si este
ukaZzme syntax pre vykreslenie benzénového jadra:

\chemfig{**6(------ )}

5. Zobrazovanie i6nov

Prikaz \chemfig vyuZiva matematické prostredie TEX-u, ¢o umoziuje aj jed-
noduchi sadzbu i6nov. Treba v8ak mat na paméti, Ze pre zobrazenie zaporného
naboja treba znamienko minus vzdy uzavriet do skupinovych zatvoriek, aby ne-
doglo k zamene so symbolom jednoduchej vizby. Pokial ste puritanmi, je mozné
znamienka plus a minus vysadzat uzavreté do krazkov pomocou prikazov \ominus
a \oplus. Rozdiel ilustruje nasledujtca ukazka:

. . (O 0°
\footnotesize \chemfig{-(-[110~{-})=[7]10}
\hspace{lem}
\footnotesize \chemfig{-(-[1]0~{\ominus})=[7]103} \\\ \\\

O 0
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6. Rovnice chemickych reakcii

Pre tcely zapisu chemickych reakcii v podobe rovnic prinisa balicek ChemFig
dva nové prikazy. St to \chemsign a \chemrel. Prikaz \chemsign mé jeden voli-
telny argument, ktory udava velkost nezlomitelnej medzery, ktorou je na oboch
strandch oddelené znamienko, zadavané ako povinny parameter prikazu. Impli-
citnd hodnota je medzera vo velkosti 0.5em. Prikaz \chemrel ma dva nepovinné
parametre, kde prvy umozhuje umiestnit popis nad znamienko relacie a druhy
parameter pod znamienko relacie. Povinnym parametrom je potom symbol relé-
cie, pricom sa zadéva v syntaxi beznej pre TikZ. Mozné typy Sipok su ilustrované

v tabulke 2

Kod Vysledok
A\chemrel{->}B A B
A\chemrel{<-}B A B
Achemrel{<->}B A — B
A\chemrel{<>}B A ——— B
A\chemrel{->,red,thick}B A — B

Tabul'ka 2. Ukazky typov $ipok v chemickej rovnici

Na ilustraciu ich pouzitia si ukdzeme dve chemické reakcie. Najskor zdrojovy
kod:

\setchemrel{Opt}{1.2em}{6em}

\chemfig{**6(------ )F\chemsign+\chemfig{H_3C-C1}

\chemrel [\itshape\footnotesize katalyzator]{->}

\chemfig{**6(---(-)---)} \chemsign+ \chemfig{H-C1l}

a vysledny zapis katalytickej reakcie:

katalyzdtor
+ HsC—C @ ——mm + H—Cl

Ako druht ukézku si uvedieme rovnicu syntézy fenylacetylénu. najskor opét
zdrojovy kéd rovnice:

\chemfig{*6(-=*6(-(-Br)-(-Br))-=-=)}

\chemrel [\chemfig{NaNH_2}] [\chemfig{NH_3}]1{->}

\chemfig{*6(-=(-")-=-=)}
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a po hom vysledny zépis reakcie:

NaNH-
NH;
Br \
Br

7. Zaver

V ¢lanku sme si predstavili zékladné prvky balicka ChemFig, ktoré umoznuji
zvladnut sadzbu dokumentov s obsahom materialu z oblasti chémie. Podané z&-
kladné informécie akiste nie st vycerpavajuce a chemicky profesional by iste hl'a-
dal mnohé iné prvky. Postaci vSak pre zékladni orientaciu a ako zaklad k samos-
tatnému rozsirujucemu Sttdiu manualu [9).
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