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Abstrakt:

Bakalafska prace se vénuje vyuce chemie pomoci grafickych softwarovych nastroju
pro zobrazovani struktury molekul, vzorci a grafi na stfednich Skolach a gymnaziich.
V teoretické Casti je popsana vyuka chemie a aktudlni stav chemickych softwarovych nastroja
dostupnych pro vyzkum i vyuku chemie. Prakticka Cast popisuje a porovnava jednotlivé volné
dostupné softwarové ndstroje (ChemSketch, KingDraw, PyMOL a ChimeraX) a hodnoti
je na zakladé jejich vyuziti pfivyuce. Softwarovy nastroj ChimeraX byl shledan prili§
odbornym pro potfeby vyuky na stfednich Skoldch a gymndziich. V praktické ¢asti je také
popsan zpusob nacitani strukturnich dat v jednotlivych aplikacich a také jejich ukladani
(vCetné obsahu a formatu). V zavérecné Casti je uvedena zpétnd vazba ziskand v dotaznikovém
Setfeni. Vyuka pomoci grafickych vystupi chemickych softwarovych nastroji ziskala u zaku

velmi pozitivni odezvu a lze ji povazovat za uziteCnou aktiviza¢ni metodu.

Klic¢ova slova: softwarové nastroje, vyuka chemie, struktura molekul, aktivizacni

metoda, ChemSketch, KingDraw, PyMOL, ChimeraX

Abstrakt (anglicky):

This thesis focuses on chemistry education at high schools and grammar schools, using
graphical software tools for vizualization of molecule structures, formulae and graphs.
Theoretical part describes the process of chemistry education and current situation of chemical
software tools available for research and chemistry lessons. Practical part describes
and compares individual free access software tools (ChemSketch, KingDraw, PyMOL
and ChimeraX) and evaluates them based on their use in education. Software tool ChimeraX
was evaluated as too specialized for use during lessons at high schools and grammar schools.
A chapter of practical part is dedicated to loading structural data in software applications
and their saving (including content and format). In final chapters of this thesis are data
collected through questionnaire. Lessons using graphical output of chemical software tools
gained very positive feedback from participants and can be considered as a usefull activating

teaching method.

Keywords: software tools, chemistry education, molecule structure, activating

method, ChemSketch, KingDraw, PyMOL, ChimeraX
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1 Uvod

S pokracujici modernizaci Skolstvi se setkdvdme s novymi didaktickymi prostfedky
nemateridlni i materidlni povahy na vysokych, stfednich, a dokonce i na zékladnich Skolach.
Jednim z hlavnich pilifa moderni vyuky je také vyuzivani nastroja pro zvySovani pocitacové
gramotnosti, tedy vypocetni techniky a softwarovych aplikaci ve §kolstvi.

Diky tomuto trendu se zrodil i napad vyuzit grafické softwarové ndstroje pfi vyuce
chemie. Tyto nastroje lze vyuzit mnoha zpusoby, naptiklad jako doprovodny element vyuky
pro efektivnéj$i predstaveni chemickych témat zameétenych na strukturu molekul, izomerii atd.
Dalsi moznosti je vyuCovat néktera témata pravé prostiednictvim téchto programi a ponechat
zaky se softwarovymi ndstroji pracovat samostatné.

Existuje Siroké spektrum nastroju specializujicich se na grafické zobrazeni molekul.
Zaméteni bakalarské prace vsak bylo omezeno predevsim na volné dostupné aplikace, jejichz
licence je bezplatnd, nebo je jejich vyuziti k edukacnim ucelim poskytovano zcela zdarma.

Predkladana bakalarska prace si klade nékolik cilt.

Prvnim cilem je popsat a porovnat dostupné softwarové nastroje, jaké funkce ¢i vyhody
poskytuji, a zaméfit se na témata vyuky chemie, k nimz je Ize vyuzit. V souvislosti s prvnim
cilem se prace také zabyva tématem nacitani a uklddani dat ze softwarovych nastroja.
V navazujicich kapitolach je popsan obsah a format ukladanych dat, napft.: struktura molekuly,
veédecky postup vytvoreni krystali molekuly a zptsob ziskani informaci o jeji struktute (viz
3.1.4.2).

Druhym cilem bakalarské prace je predstaveni softwarovych nastroju zakim a jejich
nasledné vyuziti ve vyuce chemie na stfednich odbornych Skoldch a na gymnéziich. Vyuka
probéhla v nasledujicich péti skolach: Stfedni pramyslové Skole chemické v Brné, Stiedni
zdravotnické skole Ceské Bud&jovice, Gymnaziu J. V. Jirsika, Gymnaziu Jirovcova a Cesko-
anglickém gymndziu. Zakam byl po realizaci vyuky distribuovan dotaznik zaméfeny
na zpétnou vazbu ohledné vyuky chemie pomoci softwarovych nastroji molekulového

modelovani (viz ptiloha A).



2 Teoreticka cast

Cilem této kapitoly je predstavit béznou vyuku chemie na Skolach a jeji aktudlni stav.
Dale se vénuje predstaveni a vyuziti edukacnich softwarovych nastroji ve vyuce chemie

na stfednich Skolach.
2.1 RVP, SVP a tematické plany vyuky

Hlavnimi kurikularnimi dokumenty, které urcuji obsah vyuky chemie na stfednich
skolach a gymnaziich v Ceské republice, jsou RVP SOV (Rdmcové vzdélavaci programy
stredniho odborného vzdélavdani) a RVP G (Ramcové vzdéldvaci programy pro gymndzia).
Tyto dokumenty vydava MSMT. Udavaji kli¢ové kompetence, které by si zaci m&li osvojit,
a hlavni obsah stfedoskolské vyuky ve vSech predmétech.

Ramcové vzdelavaci programy se dale upravuji na jednotlivych Skolach tak, aby se
piizpisobily dané specializaci $koly. Vznikly dokument se nazyva SVP (Skolni vzdéldvaci
program) a lisi se pro kazdou Skolu. Poslednim krokem tupravy RVP je vytvoreni
tzv. tematického pldnu, ktery zahrnuje Casovy rozvrh vyuky, vyuzité pomucky a ucebnice.
Dale uvadi naptiklad u¢ivo pro konkrétni hodiny, jez vychazi z nadfazenych dokumentti (RVP
a SVP).

V tadé SVP je , vyuzivani informacnich a komunikacnich prostiedkii a technologii
a,,rozvoj pocitacové gramotnosti” uvedeno mezi hlavnimi & dil¢imi cili (napf. SVP
Gymnézia Jana Valeridna Jirsika a Gymndzia Jirovcova). Tento fakt podporuje
myslenku vyuziti softwarovych nastroji ve vyuce chemie. Zaci tak mohou rozvijet své

znalosti chemie spolecné s jiz zminénou pocita¢ovou gramotnosti.
2.2 Vyuka chemie na stfednich §koldach

Habraken (1996) ve svém clanku popisuje chemii jako velmi prostorovou a vizualni
veédu, ktera byla fadu let dominovana matematikou. OvSem i pies velky pfechod mezi t€mito
dvéma pohledy na chemii, se vyuka chemie zménila minimalné. Jednim z navrha, jak vyuku
chemie ozivit, je pravé prostfednictvim vypocetni techniky, kterd poskytne detailnéjsi

a kvalitné}§i prostorovy pohled na molekuly.



Pti vyuce chemie se lze setkat s fadou problému. Tyto problémy byvaji Casto spojeny
s nevhodné zvolenou strategii vyuky a projevuji se uzivanim slangovych terminti misto
odborného jazyka (Barke, Hazari, Yitbarek, 2009).

TerCem kritiky jsou 1 ucebnice chemie, které casto neposkytuji dobry nahled
na rozebirané téma (Ali, 2012).

Nezadouci napéti mezi studenty a uciteli je spojeno s nedostate¢nym kladenim otazek
ze strany student, které vede k minimalni zpétné vazbé pro ucitele a tézsimu prizplisobeni

vykladané latky potfebam studentt (Ali, 2012).
2.3 Zakladni pilife vyuky chemie

Zadanym efektem vyuky je propojeni tii zakladnich stran pochopeni chemie: symbolické,
makroskopické a mikroskopické (molekularni), které tvoti tzv. planarni trojuhelnik (Russel et

al., 1997) na obrazku ¢. 1.

Macroscopic Human Element

A J

‘Mat':'ﬁ)scop'i'é---..,m

Molecular Symbolic Molecular Symbolic

Obrazek ¢.1: Transformace vyuky chemie z planarniho trojuhelniku na Ctyfstén, za pridani lidského

elementu (pfevzato od Mahafty, 2004, s. 231)

Toto rozdéleni je popsano ve studii Talanquera (2011):

Symbolicka ¢ast vyuky chemie ma reprezentativni vlastnosti. Jedna se o symboly a znaky
vyuzivané k popisu molekul a reakci, jejichz ptikladem jsou chemické vzorce a rovnice.

Makroskopicka ¢ast popisuje chemické jevy, jak je vnimame v realném cCase. Napriklad
pokusy probihajici v chemickych laboratofich. Mluvime tedy o cist¢ funkénim

a deskriptivnim popisu jevi.



Mikroskopicka ¢ast ma cCisté vysvétlujici funkci. Do této kategorie se fadi jednotlivé
modely a teorie, kterymi podkladame a vysvétlujeme pozorované fenomény. Je ziejmé,
ze pro zadouci prubéh a efekt vyuky chemie je zapotiebi vSech tii kategorii.

Mahafty (2004) ve svém vyzkumu pojednéva o pfidani ¢tvrté strany ve forme lidského
elementu, tedy utvoteni Ctyf'sténu vyuky chemie viz Ctyfstén na obrazku ¢€.1. Tato ¢tvrta strana
klade daraz na dvé véci:

e Ekonomické, environmentalni, politické, socialni a dalsi uvahy, které souvisi
s tim, jak zak rozumi vykladané latce.

e Pripadové studie, projekty, feSeni problému a dalsi pedagogické strategie, které
maji za ukol priblizit zakim chemii ve vSech vySe zminénych aspektech vyuky
chemie.

Autor také klade duraz na individualni pfizpusobeni vyuky chemie dle potieb

jednotlivych zaku.
2.3.1 Vyuka pomoci softwarovych nastroju jako aktiviza¢ni metody

Gregorova (2021, s. 13) definuje aktivizacni metody jako ,, vyukové metody, které se
zaméruji predevsim na Zdaka. Kazdy jedinec je plné zapojen do vyuky a je povazovdin
za centrum veSkerého vzdéldvaciho déni. U Zaku je téZ podporena vnitini motivace a dochdzi
k rozvoji jejich osobnosti. Stdvaji se vice samostatnymi, kreativnimi a zodpovédnymi .

Aktiviza¢ni metody vyuky jsou postupem vedeni vyuky, ktery se zamétfuje na dosazeni
vychovné-vzdélavacich cilt diky vlastni poznavaci ¢innosti zakt (viz Jankovcova, Koudela,
Priucha, 1989). Z vyse zminéného vyplyva, Ze vyuka pomoci softwarovych nastroju se da
povazovat za aktivizacni metodu.

Vyuku chemie pomoci softwarovych nastroji lze realizovat v pocitacovych ucebnach
¢i na Skolou poskytnutych tabletech, aby si kazdy zak mohl dané nastroje vyzkouset a osvojit.
Dochdzi tak nejen k aktivnimu zapojeni zaki v hoding, ale i k rozvijeni jejich kliCovych
kompetenci (napf. kliCové kompetence k uceni, k feSeni problému atd.). Schopnost ovladani
nékterych softwarovych nastroji a porozuméni jejich fungovani mohou zaci dale uplatnit
naptiklad v predmétu informacni a vypocetni techniky.

Prace s pocita¢i v hodiné mize sama o sob€ pusobit na zaky motivacné, avsak jejich
Casté vyuzivani vede k poklesu motivace, jelikoz prace s pocitaCem prestava mit efekt novosti

(Helceletova, 2016).



2.3.2 Role edukaénich nastroju pii vyuce chemie

Vyuzivani technologii pfi vyuce je povazovano za krok k vice efektivnimu uceni
a zlepSeni dlouhodobé paméti, tedy zachovani ziskanych informaci (Seery, 2013).

Edukacni softwarové nastroje lze vyuzit jako podpurny nastroj pro vizualizaci a lepsi
porozuméni chemii ve vSech zminénych zakladnich kategoriich (makroskopické,
mikroskopické a symbolické) a pro jejich vzajemné propojeni.

Nelze fict, zda jsou pro pochopeni vyuky lepsi edukacni softwarové nastroje ¢i hmatatelné
modely. Z tohoto divodu je doporuéeno vyuzivat obou typt modeli (Wu et al., 2001). Velké
mnozstvi studenti ma problém zejména s vizualizaci chemickych konceptd,
at’ uz v symbolické ¢i mikroskopické (molekularni) reprezentaci, nebo jejich transformaci
mezi 2-D a 3-D modely (Wu et al., 2001; Barnea, Dori, 1999).

Je vSak nutno podotknout, ze vizualizace nevede ihned k porozumeéni; studenti nevnimaji
dany vizualni podnét zcela stejné jako ucitelé. Mnozi ucitelé a designéfi vizualnich pomucek
se ¢asto mylné domnivaji, ze kterakoliv vizualni reprezentace bude univerzalné pochopena
(Mabhaffy, 2004).

Softwarové nastroje by tedy nemeély byt stfedobodem vyuky, nybrz dopliujici Casti
vykladu, ktera rozsifuje hodinu chemie o vizualni reprezentaci daného tématu.

V této kapitole se vénujeme aktualnimu stavu softwarovych nastroji na Skolach, jejich
vyuziti, vyhodam a pozorovanym efektim, které jsou spojené s vyukou chemie za doprovodu

téchto softwarovych nastroju.



2.4 Softwarové nastroje na Skolach

Na skolach po svété 1ze nalézt ucitele, ktefi jiz vyuzivaji softwarové nastroje jako béznou
soucast vyuky. Jde vSak jen o velmi maly zlomek ucitelli, nebot’ experti na softwarové
nastroje pro vyuku, i vyzkumu, které se té€chto softwarovych nastroju tykaji, je velmi malo
(Lamanauskas, Vilkonis, 2007).

Vyuziti technologii a softwarovych nastroji na Skolach lze pozorovat v mnoha
pfedmétech; mimo chemii napf. v matematice (e. g. Biehler, 1993), fyzice (e. g. Vavougios,
Karakasidis, 2008), biologii (e. g. Kara, Yesilyurt, 2007).

Jednim z faktort, které jsou Casto zkoumané pfi pouziti vypocetnich technologii
ve vyuce, je pohlavi a vék ucitelli i studentdi. Timto problémem se zabyvala fada studii, z nichz
nékteré nepozoruji vétsi kvalitativni rozdil (e.g. Gnambs, 2021; Luan et al., 2005; Rashid,
2016). Dalsi studie vSak dokumentuji rozdily mezi témito skupinami, at uz ve prospéch
muzského ¢i zenského pohlavi (e.g. Siddiq, Scherer, 2019; Volman, van Eck, 2001; Teo,
2014). Napfi¢ mnoha studiemi se vyskytuje opakujici se trend, kdy je mezi experty
na vypocetni technologie mensi procento Zen, a zaroven, ze pozitivnéjsi pristup k vyuzivani
softwarovych nastroji ve vyuce chemie maji mladsi ucitelé.

Dal§imi pozorovany faktory, které hraji roli ve vyuzivani softwarovych nastroju
na Skolach, je moderni technické vybaveni Skoly a nartstajici vypocetni kapacita osobnich
zatizeni zakt a studentt, kombinovana se vzrastajici dostupnosti a velmi jednoduchou
instalaci fady softwarovych nastroju, jez umoziuje jejich vyuziti i mimo Skolu (Lehtola,
Karttunen, 2022).

S pokrokem technologii v poslednich desetiletich narGista popularita téchto

softwarovych nastroju a dochazi k jejich Sifeni napfi¢ védeckym i Skolnim systémem.
2.4.1 Chemické softwarové nastroje na Skolach v soucasnosti

Ackoliv se nejedna o téma integrované do vyuky chemie, chemické edukacni softwarové
nastroje se setkaly s uspéchy na stfednich i vysokych Skolach. Jejich aspéch u studentt
i vyuCujicich zaznamendva fada studii (e.g. Wu et al., 2001; Abbas, Al-Bastaki, 2002;
Bilek et al., 2017).



2.4.1.1 Stredni Skoly

Chemie je povazovana za tzv. okrajovy predmét na cca 75 % skol stfedniho odborného
vzdélavani. Zbylych 25 % jsou bud’ chemicky zaméfené stfedni odborné skoly nebo skoly,
kde se pfirodni védy nevyucuji (Rusek, 2014). Bilek (2017) tvrdi, ze vyuziti edukacnich
softwarovych nastroju na Skolach, kde chemie je okrajovym pfedmétem a vyucuje se jen jako
potfebné minimum neni tak podstatné. Z tohoto divodu bude bakalafska prace omezena
na Skoly jako jsou gymnazia a stfedni odborné chemické Skoly, kde je chemie dualezitou
soucasti Skolniho vzdélavaciho programu.

V cCeské studii (Bilek et al., 2017) tykajici se pfistupu ucitelt k pouziti informaénich
a vypocetnich technologii ve vyuce chemie na stfednich skolach, probéhlo rozdéleni ucitelt
do skupin dle Roger's adopter categories systému. Tedy dle systému, ktery rozdé€luje
zkoumané skupiny do péti kategorii dle jejich postoje k adopci inovaci, naptiklad novych
produktt, metod vyuky atd. (Mahajan, Muller, Srivastava, 1990). V tomto piipadé se jednalo
o adopci inovaci ve vyuce chemie, tykajici se specificky edukacnich softwarovych nastroja.

Mezi ucastniky vyzkumu byli ucitelé z gymnazii, chemicky zaméfenych odbornych
ucilist’ a studenti ucitelskych obord. VSechny zkoumané skupiny podaly podobné vysledky.
Vétsina ucitell se sice neradila mezi tzv. prukopniky (inovatory), ale k inovaci vyuky
pfistupovala kladn&. Tyto vysledky naznatuji, Ze na stfednich $kolach v Ceské republice
je prostor pro inovaci vyuky chemie skrz edukacni programy.

Existuje vice davodu, proc€ je pii vyuce na stfednich Skolach zadouci vyuziti technologii
jako jsou edukacni softwarové nastroje. Tyto metody vedou k lepSimu zapamatovani
prednasené latky, zvySeni kreativity, oziveni vykladu, snizeni vyskytu nevhodného chovéni

zaka ve tfidé a v neposledni fadé i ke snizeni nakladi (Lagowski, 1998).

2.4.1.2 Vysoké Skoly

V dnesni dobé se setkame s vyuzitim softwarovych nastrojii predevsim na vysokych
Skolach, kde se pouzivaji jako doprovodna slozka vyuky komplexnich témat. Déle se vyuzivaji
k psani laboratornich protokold, specificky k tvorbé vzorcd, rovnic i nacrtd chemickych
aparatur, které Ize vlozit do vysledného dokumentu. Na fad€ univerzit téz existuji seminafe

¢i predméty vénujici se pravé jednotlivym softwarovym nastrojum, jejich vyuziti a ovladani.



Pravé na vysokych skolach, kde se predava nejvice informaci a je diraz na spravné
a detailni porozuméni, je rychlost uceni studentt klicova. Proto vysoké skoly vyuzivaji mnohé
pokrokové metody vyuky, které pomahaji studentim pochopit co nejvétsi objem uciva
v kratkém case.

Pouziti softwarovych nastroji na vysokych skolach k vysvétleni nékterych témat maze
vést k lep§imu a detailnéjSimu pochopeni zkoumaného jevu, a také k odhaleni a opraveni
béznych mylnych predstav studentd. Toto zjisténi ilustruje napiiklad studie, kde byl vyuzit
edukacni softwarovy ndstroj pro prednasku o gelové chromatografii (Marson, Torres, 2011).

Cilem bakalar'ské prace je pouziti softwarovych nastrojii ve vyuce na stfednich skolach,

proto se ddle budeme zaméfovat na uvedené prostiedi.



3 Prakticka cast

Cilem této kapitoly je predstavit a porovnat chemické softwarové ndstroje ChemSketch,
KingDraw, PyMOL a ChimeraX, rozebrat n¢které formaty soubora, se kterymi operuji, popsat
mozné vyuziti softwarovych nastroji ve vyuce chemie vramci vzdélavacich programi

a shrnout zpétnou vazbu z vyuky pomoci té€chto nastroji na stfednich skolach.
3.1 Chemické softwarové nastroje

V této podkapitole jsou predstaveny jednotlivé chemické edukacni softwarové nastroje,
kterym se tato prace vénuje a navzdjem je porovndva. Jedna se o Ctyfi softwarové aplikace:
ChimeraX, ChemSketch, KingDraw a PyMOL. Tyto softwarové ndstroje jsou volné dostupné
pro neziskové, osobni, akademické a edukacni vyuziti.

Vsechny zde zminéné softwarové aplikace nalezi do Kkategorie open-source,
coz znamena, ze jejich zdrojovy kod je vefejné dostupny, a je mozné jej modifikovat —
k ptvodni verzi softwarové aplikace jsou pridavana rdzna postupna vylepSeni (updates;
Heron, Hanson, Ricketts, 2013). Z tohoto divodu open-source softwarové aplikace disponuji
zvySenym poctem uzivateld.

U kazdého ze zminénych softwarovych nastroju je doporuceno jednou za par mesica
zkontrolovat, zda nevySla nova verze nebo rozSifeni. Lze se tak ziskat pfistup k novym
funkcim daného softwarového ndstroje, zlepSeni ovladani a celkové pristupnosti. Modifikace
softwarovych nastroji zahrnuji také opravy ptipadnych chyb.

Softwarové ndstroje predstavené v bakalarské praci operuji s anglictinou jako hlavnim
jazykem, aby je mohlo vyuzivat co nejSir§i publikum. Na domovskych strankach téchto
softwarovych nastrojii je mozné nalézt i manudly a navody k jejich pouzivani. Bez znalosti
anglického jazyka muZze byt ovladani téchto softwarovych nastroji znaéné slozitéjsi,
ne-li nemozné.

Kazdy jednotlivy softwarovy nastroj ma velké mnozstvi funkci. V této kapitole jsou
predstaveny predevsim ty klicové z nich. Ke vSem zminénym softwarovym nastrojum existuji

manualy, které obsahuji veskeré dostupné funkce a moznosti.



3.1.1 2-D chemické softwarové nastroje

2-D chemické softwarové aplikace jsou obecné jednodussi na ovladani. Vyznacuji se
predevSim symbolickou chemii, praci s jednoduchymi molekulami a rovnicemi reakci.
S jejich vyuzitim se lze setkat na stfednich chemickych a vysokych Skolach.

Kladou nizké naroky na vykonnost zafizeni a 1ze je spustit 1 na starSich pfistrojich.
3.1.1.1 ChemSketch

ChemSketch je jediny softwarovy ndstroj, ktery je aktivné vyuzivan pii vyuce
chemie na nékterych stfednich Skolach, na nichz byl realizovan vyzkum v rdmci
bakalarské prace. Jde o softwarovy ndstroj vyuzivajici predev§sim 2-D rozhrani
a symbolické zastoupeni molekul. Hovofime o editoru vzorci anorganickych
1 organickych molekul, rovnic a chemickych aparatur.

Jednou z velkych vyhod ChemSketch je, ze jej 1ze ovladat pouze kurzorem
pocitaCové mysi, coz z né Cini velmi intuitivni nastroj. Jeho funkce nejsou slozité
na porozumeéni ani ovladani, proto je vhodny i pro uzivatele, ktefi nemaji zkuSenost
s editory molekul ¢i podobnymi softwarovymi aplikacemi na 2-D rozhrani.

Jediné, co se uzivatel musi naucit, je kde dané funkce, molekuly ¢i objekty
hledat. K praci se softwarovym ndstrojem ChemSketch neni nutné se ucCastnit kurzu
nebo ¢ist manual. Staci program stahnout, otevfit a zacit experimentovat.

V nabidce funkci tohoto softwarového néstroje nalezneme naptiklad kresleni
molekul, prostorovych vzorcti, schémat reakci a hledani tautomert. Za zminku stoji
funkce chemické kalkulacky, kdy lze u vymodelované struktury nechat spocitat
molekulovou hmotnost, povrchové napéti, index lomu a fadu dalSich vlastnosti
molekuly.

Modelovéani chemickych rovnic nemusi byt omezeno pouze na chemickou
rovnici sloZzenou z jednoduchych Sipek a sumarnich vzorcti. Program obsahuje celou
fadu Sipek a znacCeni, nejen pro presuny elektrond, ale i pro tvorbu naboju, znaCeni
polarity atd. Detailni popis reakce mize byt uzite¢ny pro podpofeni porozuméni zaku.

Vymodelované struktury lze pievést do 3-D formy i prostiedi, ov§em toto
prostfedi je znacné omezeno v oboru funkci. Vyuziva se pouze k nahlédnuti a ziskdn{
perspektivy molekuly ve 3-D prostoru. Obecné se doporucuje vyuzivat spisSe programda,
které maji 3-D rozhrani jako zdkladni formu zobrazeni, a stim spojené piislusné

funkce.
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ChemSketch zahrnuje knihovnu pfeddefinovanych molekul, napf. cukry,
aminokyseliny, aromaty ¢i baze DNA. V knihovné nalezneme také schémata
laboratorniho vybaveni, periodickou soustavu prvki, a celou fadu typa vzorcq,
od Newmanovych projekci po Haworthovy vzorce cukru.

Z siroké nabidky této chemické knihovny vyplyva vyuziti ChemSketch
pro stfedni Skoly. Tento softwarovy ndstroj ma potencial byt uziteCnym nastrojem pri
vyuce v chemickych laboratofich. Studenti nemusi v protokolech rucné kreslit
napf. aparatury, rovnice reakcf, ani je vkladat ve formé fotek a citovat prevzaté zdroje.
Staci je pomoci ChemSketch vymodelovat a vlozit do dokumentu Word.

Ackoliv se nejedna o nejnové€jsi softwarovy nastroj, ChemSketch je velmi
spolehlivy a jako editor molekul a chemickych struktur napliiuje Sirokou Skalu
pozadavka.

Nevyhodou ChemSketch je fakt, ze jedinym podporovanym opera¢nim
systémem pro instalaci je Windows. Instalace softwarového ndstroje u osobnich
zafizeni, které vyuzivaji jiné operacni systémy, neni mozna. Tvirci ChemSketch jsou
si védomi tohoto nedostatku a nabizeji alternativu pro jiné operacni systémy: ovladan{
programu pres tzv. virtudlni stroj. Uzivatel se pomoci internetu pies zafizeni ptipoji
na virtudlni stroj, ktery obsahuje nainstalovany ChemSketch a je schopny jej spustit.
Tato alternativa neni bohuzel prili§ praktickd ve srovnani s instalaci a vyuzitim

softwarového néstroje pfimo na daném zatizeni.

3.1.1.2 KingDraw

KingDraw je druhy softwarovy néstroj s 2-D rozhranim, na nejz se bakalarska
prace zaméfuje. Jednd se o editor molekul a vzorcu, jenz je podobny ChemSketch
(viz 3.1.1.1). KingDraw je vyuzivan na vysokych Skolach. Jednd se o novéjsi
softwarovy ndstroj vydany v roce 2019. Z tohoto divodu je povédomi o KingDraw
mensi nez v ptipadé ChemSketch.

Z vizudlniho hlediska je softwarovy ndstroj KingDraw velmi ptehledny,
upraveny a nezahlcuje uzivatele preplnénou pracovni obrazovkou. Zaroven je velmi
intuitivni, Ize jej snadno ovladat pouze kurzorem pocitatové mysi a je pro uzivatele
prehledny. Jak jiz bylo zminéno, jedna se o novejsi program a je mozné, ze nekteré

funkce jesté nebyly implementovany — nabidka funkci a rozsifeni se stale vyviji.
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Pro pouzivani KingDraw neni nutné ¢ist manual ani podstupovat kurz
pro ovladéani, pouze v ném zkouSet pracovat: jedna se o skvély softwarovy ndstroj
pro zacatecniky.

Funkce KingDraw zahrnuji napf.: kresleni molekul, chemickych rovnic,
prevedeni nakreslené struktury do 3-D rozhrani, pfevraceni a rotace molekul.
Je dilezité zminit, ze KingDraw je softwarovy nastroj operujici hlavné s2-D
rozhranim. Verzi 3-D rozhrani lze vyuzit spiSe k nahlédnut{ a ziskdni nové perspektivy,
neni mozné v ni upravovat struktury molekul.

KingDraw neobsahuje rozsahlou chemickou kalkulacku, ale nabizi funkci
pomeéru hmotnosti ku ndboji u dané struktury. Tato funkce je uzitecna pro predstaveni
hmotnostni spektrometrie. Nevyhodou tohoto softwarového néstroje je velmi omezeny
pocet formatt soubort, které mize nacitat nebo ukladat (viz tab. ¢.2).

V KingDraw mnajdeme knihovnu preddefinovanych struktur, naptiklad
aminokyselin. Déle knihovna obsahuje fadu tzv. skelett struktur. Misto jednotlivych
slouCenin, napt. glukozy, obsahuje obecny vzorec pro Sestiuhlikaty cukr,
at’ uz ve formé Fischerovy nebo Haworthovy projekce. Obecny vzorec se musi upravit
v samotném editoru.

Jedine¢nou vlastnosti softwarového ndstroje plynouci zjeho novosti, je
moznost instalace a vyuziti na mobilnim zafizeni, nejen na pocitaci. Oproti aplikaci
ChemSketch, kterd podporuje pouze systém Windows pro pocitace, se jedna o velky
skok. KingDraw podporuje vice operaCnich systémi i vice typu zafizeni, a tim
zptistupnuje vyuziti tohoto softwarového nastroje Sir§imu spektru uzivateld.

Jednad se o podstatnou vlastnost, jelikoz v moderni dobé mnoho lidi, predevsim
déti a mladistvych denné vyuziva mobilni zafizeni, at’ uz pro komunikaci, hrani her

nebo studium (Salehan, Negahban, 2013).
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3.1.2 3-D chemické softwarové nastroje

3-D chemické softwarové aplikace jsou vyuzivany predevsim védeckou komunitou
na ovladani, zabyvajici se mikroskopickou chemii, makromolekulami a jejich strukturou.

Dulezitou informaci tykajici se vSech 3-D softwarovych nastroju, je fakt, Ze pro urcité
funkce tykajici se vétS§ich makromolekul je zapotfebi dostatek operacni paméti pocitace
a siln€jSiho procesoru. Slabsi hardware muze dany pokyn vykonat, ovSem pomaleji
v zavislosti na slozitosti zadané operace. V urcitych pfipadech mize dojit i k ,,neodpovidani*
programu a prodlouzeni ¢ekani na vykonani operace.

3.1.2.1 PyMOL

PyMOL je prvni softwarovy ndstroj s 3-D rozhranim, kterym se tato prace
zabyvd. PyMOL je jednim z nejroz§ifenéjSich a nejpouzivanéjSich chemickych
softwarovych nastroji na svété, predevsim diky rozsahlé podpote a fadé aktualizaci,
ackoliv byl vydan vroce 2000. Lze se snim setkat na odbornych chemickych
pracovistich a na vysokych Skolach.

PouZivani PyYMOL je oproti ChemSketch (viz 3.1.1.1) a KingDraw (viz 3.1.1.2)
radek. S ptikazovym fadkem je mozné se setkat napt. v programovani. Prace s PyMOL
je jednodussi pro uzivatele, ktefi maji s timto ovladdnim softwarovych nastroju
zkusSenost.

Aby mohl uzivatel s PyMOL pracovat, je potieba projit manual a jednotlivé
funkce softwarového nastroje s pfislu§nymi piikazy.

Vyuziti tohoto 3-D softwarového ndstroje se vyrazné odliSuje od jeho 2-D
prot€jsku. PyMOL dokaze modelovat jednotlivé molekuly: soustiedi se predevsSim
na makromolekuly a na jejich realnou mikroskopickou formu. Nelze jej pouzit k tvorbé
chemickych rovnic ¢i reakénich schémat, ale dokaze simulovat reakci jako takovou.
Tento softwarovy ndstroj dava uzivateli realn&jsi nahled, jak dand molekula
ve skutecCnosti vypada a jak se orientuje v prostoru.

Mezi velkou skalou funkci, kterou PyMOL nabizi, jsou napf. rizné modely
molekul a jejich struktury (napf. proteiny), fada funkci tykajici se izomerie, reset
konformace molekuly do nejvyhodnéjsiho energetického stavu, barevné znaceni,

inverze a moznost tvorit kratky ,.film* jak interaguji jednotlivé molekuly.

13



PyMOL se vyuziva predev§im k ndhledu a modelaci makromolekul jako
napf. proteint a enzymi. Na rozdil od softwarovych nastroji ChemSketch a KingDraw
neobsahuje preddefinovanou knihovnu molekul nebo jejich skelett, ale jednotlivé
stavebni kameny jako napfiklad aminokyseliny nebo baze DNA.

Knihovna nenfi k dispozici kvali datovému obsahu, ktery by mnohonasobné
vzrostl kvili velikosti makromolekul. PyMOL je pouze tzv. operacni prostiedi, kde je
mozné molekuly modelovat zcela od zacatku, nebo lze vyuzit online databazi
makromolekul, jako napt. RCSB Protein Data Bank. Tyto databaze obsahuji velké
mnozstvi struktur makromolekul, na kterych se podili celd fada pracovist’ a vysokych
Skol. Staci zde nalézt hledanou molekulu, stdhnout ji ve formatu, ktery je podporovany
softwarovym ndstrojem PyMOL, a oteviit soubor v jiz zminéném ndstroji.

Nejvétsi vyhoda tohoto softwarového ndstroje plyne z vyuziti 3-D prostredi.
PyMOL poskytuje vice realisticky pohled na molekuly nez kterykoliv 2-D softwarovy
ndstroj. V ramci aplikace muzeme pozorovat rozdily mezi tzv. symbolickou
a mikroskopickou chemii.

Kladnou vlastnosti PyMOL je jeho kompatibilita. Ackoliv neni mozné jej
instalovat ¢i ovladat skrz mobilni zafizeni, PyMOL podporuje fadu pocitacovych

operacnich systému jako Windows, macOS a Linux.

3.1.2.2 UCSF ChimeraX

Chimera je druhy softwarovy ndstroj s 3-D rozhranim a podobnymi funkcemi
jako PyMOL. Jedna o jeden z nejrozsitenéjSich softwarovych nastroji napfic védeckou
komunitou. Ackoliv byla prvni verze Chimery vytvofena jiz v roce 2000, podporu
a aktualizace dostava zminény softwarovy nastroj dodnes. Od prosince 2023 je tento
softwarovy ndstroj znim pod novym jménem: UCSF ChimeraX (ddle ChimeraX).
Podpora a aktualizace predchozi verze programu jsou jiz ukonCeny; vyvoj se bude
soustiedit predev§im na novou verzi. Z tohoto divodu se tato prace dale zaméfuje
na verzi ChimeraX.

Jedna se o védecky softwarovy ndstroj, ktery po uzivateli vyzaduje zna¢nou
znalost chemie a ovladani 3-D softwarovych nastroji. Vyuziti na stfednich Skolach je
kvili tomu znacné omezené. S ChimeraX se mizeme setkat predevsim na odbornych

pracovistich a univerzitach.
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softwarovy ndstroj na ovladani. Pro komplexni vyuzivani ChimeraX je vitanou funkci
ovladani prikazového radku. Je doporu¢ovano si nastudovat manudl: jeho kratka verze

je dostupnd v samotném softwarovém ndstroji, delsi verzi si lze precist na oficidlnich

webovych  strankdch  (https://www.rbvi.ucsf.edu/chimerax/index.html). Manuadl
obsahuje seznam funkci a podrobny ndvod, jak je co nejefektivnéji pouzivat.

Hlavnim zamétenim ChimeraX jsou organické makromolekuly, podobné jako
u PyMOL (viz 3.1.2.1). Oba softwarové ndstroje maji podobné vyuziti, vyhody a fadu
funkci. Mezi tyto funkce patii ndhled na redlnou formu makromolekul, simulaci reakc{
makromolekul napt. ve formé kratkych filma“, generovani makromolekul
ze sekvence aminokyselin a mnoho dalSich. V softwarovém ndstroji je dostupna
moznost nahravani jiz vymodelovanych makromolekul z online databdzi.
sestavit pomoci prikazového radku.

ChimeraX vyuziva k modelovani mensich molekul riznych zdpisi: mimo
nazvoslovi IUPAC vyuziva kédu molekuly znamého jako PubChem CID, nebo také
tzv. jazyka SMILES.

Jednou z nejvétSich vyhod ChimeraX je nacitani raznych formatd souboru.
Oproti PyMOL je rozsah prace s riznymi typy soubort nékolikanasobny.

Dal$i vyhodou softwarového nastroje ChimeraX je jeho ptehlednost oproti
jinym 3-D softwarovym nastrojam. Nejedna se pouze o prazdné operacni prostiedi,
nybrz o pracovni okno obklopené uspofaddanymi ikonami symbolizujicimi fadu
uzitecnych funkci, které usnadniuji jeho ovladani.

ChimeraX je kompatibilni s pocitacovymi systémy jako naptiklad Windows,

Linux a macOS.
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3.1.3 Porovnani chemickych softwarovych nastroju

Bakalarska prace si klade za cil porovnat ¢tyfi chemické softwarové aplikace:
ChemSketch, KingDraw, PyMOL a ChimeraX. Dva znich operuji ve 2-D prostoru
(ChemSketch, KingDraw) a dva ve 3-D prostoru (PyMOL, ChimeraX).

Jelikoz se jedna o softwarové aplikace specializované na chemii, lze u nich nalézt
podobné funkce, vyhody i1 nevyhody. Zvlast' v rdmci porovndvani dvou 2-D softwarovych
nastroji nebo dvou 3-D softwarovych nastroju. Pfi volb€, ktery z 2-D ¢i 3-D softwarovych
nastroju vyuzit, zavisi predevsim na preferencich a dovednostech uzivatele.

Jelikoz kazdy softwarovy ndstroj obsahuje fadu podobnych i1 unikatnich funkci, jsou
umoziiuji operovat s molekulami a funkce, které urcuji obtiznost, prehlednost a dalsi

kvalitativni vlastnosti softwarovych nastroju a jejich zaméfeni.
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Tabulka ¢.1: Porovnani funkci a vlastnosti chemickych softwarovych nastroju

Chemsketch Kingdraw PyMOL ChimeraX
2D vystup Ano Ano Ne Ne
3D vystup Ne Ne Ano Ano

tho,dnvy p o Ano Ano Ne Ne
zacateCniky
Vhodny na psani rovnic Ano Ano Ne Ne
P -
odpoVrUJe pr(‘)storovou Ne Ne Ano Ano
predstavivost
Vh(‘)dny pro . Ano Ano Ne Ne
symbolickou chemii
Vhodny pro
N N A A
mikroskopickou chemii ¢ ¢ 1o 1o
K ovladani sta¢i mys Ano Ano Ne Ne
Vyuzwav Pnkazoveho Ne Ne Ano Ano
radku
Preddeﬁnova'ne ‘ Ano Ano Ne Ne
molekuly v aplikaci
Moznost vlozeni
N N A A
molekul z databdze © © 1o 1o
Todng —
Vhodny pro prici S Ne Ne Ano Ano
makromolekulami
Todng —
M ?flny Pro pract ) Ano Ano Ano Ne
s mensimi molekulami
Vhodny pro Psanl Ano Ano Ne Ne
protokold
Schopny generovat
jména molekul Ano Ano Ne Ne
Vhodny jako vizualni
rozsifeni vyuky Ano Ano Ano Ano
K . -1 P o ’ .
ompatvlb,l n‘1 > m%nyml Ne Ano Ano Ano
operaCnimi systémy
Kompatibilni s telefony Ne Ano Ne Ne
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3.1.4 Nacitani, ukladani, formaty a struktura datovych souboru

Postup Casu a evoluce pocitacovych systémt mély velky dopad na zpusob, jakym lidé
po celém svéteé uchovavaji informace. V dnesni dobé vétSina lidi preferuje uchovavani
informaci ve svych elektronickych zatizenich (Shala L., Shala A., 2016). Tyto informace jsou
ulozeny v riiznych formatech datovych soubort.

Jednim z davodi popularity uvedenych chemickych softwarovych nastroja je fakt,
ze dokazou pracovat se Sirokou skalou soubort riznych formatti. Souborem se mysli naptiklad
ulozeny rozpracovany list nebo obraz makromolekuly, ktery si mizeme stahnout z databaze.
Jedna se o ukladani a znovu nacitani informaci.

V této podkapitole rozebereme rizné formaty souboru, které lze nacitat nebo ukladat
v softwarovych néstrojich ChemSketch, KingDraw, PyMOL a ChimeraX. Podkapitola je déle
zaméfena na strukturu a obsah informaci u nékterych formata typickych pro dané softwarové

ndstroje.

3.1.4.1 Nacitani a ukladani dat v riznych formatech

Soubory, které 1ze nacist ¢i ulozit v ramci chemickych softwarovych nastroji,
nemusi byt pouze molekulédrni struktury. Uklddané informace mohou zahrnovat objemova
data, geometrii, trajektorie, topologie a fadu dalSich informaci. V radmci zaméfeni
bakalarské prace se soustfedime predevsim na soubory zahrnujici molekularni struktury
a formdty s nimi spojené.

V tabulce ¢.2 lze vidét souhrn formati soubort, jez lze oteviit nebo ulozit
v uvedenych chemickych softwarovych nastrojich. Jedna se o nejbéznéjsi formaty
soubort, s nimiz mohou dané softwarové aplikace pracovat, nikoliv o celkovy vycet.
Z prezentovanych softwarovych nastroju je ChimeraX schopna operovat s nejsirsi Skalou
formati soubort.

V bakalaiské praci je kladen daraz na aktualnost informaci, proto je dilezité
zminit, ze softwarové aplikace jsou aktualizovédny, s ¢imz Casto pfichazi i moznost prace
s dal$imi formaty soubort. Tabulka ¢.2 tedy shrnuje stav nejbéznéjSich formatu k lednu

2023.
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Tabulka ¢.2: Souhrn a porovnani riznych formatt datovych soubort, které mohou jednotlivé

softwarové aplikace nacitat (n) nebo ukladat (u)

ChemSketch KingDraw PyMOL ChimeraX
Format soubort (n) (n) (n) (n) (n) (n) (n) (n)
SMILES Ano Ne Ano Ne Ano Ne Ano Ne
.ske Ano Ano
.wmf Ano Ano
.sk2 Ano Ano
.rxXn Ano Ano
.cdx Ano Ano Ano Ano
.cdxml Ano Ano
fasta Ano Ano Ano Ano
.helm Ano Ano
kdx Ano Ano
king Ano Ne
.mmcif Ano Ano Ano Ano
.cif Ano Ne Ano Ano
.sdf Ano Ano Ano Ne
.pkl Ano Ano
.mae Ano Ano Ano Ne
.moe Ano Ne
.pqr Ano Ano Ano Ano
XyZ Ano Ano Ano Ne
.pdbml Ano Ne
.pdb Ano Ne Ano Ano
.pdbqt Ano Ne Ano Ne
.cml Ano Ne
.cmap Ano Ano
.CXC Ano Ne
.CXS Ano Ano
.bild Ano Ne
.mrc Ano Ano
.storm Ano Ne
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3.1.4.2 Struktura datovych souboru

S nacitanim datovych soubori molekul z online databdzi se mohou objevit otazky
vztazené k obsahu a uspofadani veédeckych informaci v daném souboru. V této
podkapitole jsou rozebrany nejbéznéj§i datové soubory a v nich ulozené védecké
informace.

Obdobny postup, ktery je vyuzit k nahlédnuti do souborti v ramci bakalarské
prace, lze vyuzit k nahlédnuti do vétSiny soubora riznych formata. Jedna se o otevieni
datového souboru (napt. o formatu .pdb) jako dokumentu v textovém editoru. Pro tento
ucel je mozné vyuzit vice softwarovych nastroji, ale staci naptiklad WordPad, ktery je

soucasti kazdého systému Windows.

o .pdb
S formatem .pdb se setkame predevS§im u databaze proteini RCSB PDB.
Jelikoz se jedna o jednu z nejvétSich online databazi chemickych struktur, je tento
format velmi bézny a lze s nim pracovat v fadé softwarovych nastroji.
Po otevieni souboru .pdb v textovém editoru si mizeme ihned vSimnout
identifikacniho kodu molekuly a nize také jmen autort, ktefi stoji za vznikem

souboru (viz obr. ¢.2 a obr. ¢.3).

data 7UDQ
#
entry.id TUDQ

Obrazek ¢.2: Kéd molekuly v souboru .pdb

loop

_audit author.name

_audit author.pdbx ordinal
audit author.identifier ORCID

"Bingman, C.A.' T 0000-0002-3073-5080
'Murray, N.° 2 0000-0001-7185-2591
"Smith, R.W.' 3 0000-0003-3721-6254
'Pagliarini, D.J.' 4 0000-0002-0001-0087
T

Obrazek ¢.3: Autori molekuly v souboru .pdb

Mezi informacemi lze dale nalézt o jakou molekulu se jednd, nebo také jakym
zpusobem byly ziskany jeji krystaly. Napftiklad jakych roztoki a jakého pH bylo
vyuzito, ale také jakou metodou byla z krystali ziskana struktura molekuly

(viz obr. ¢.4 a obr. €.5).
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exptl crystal grow.pdbx details

FLTYSTCals were Jrown 1in

Mosgquito. Protein at 17.

500 uM CA157 for 30 min
The drop producing this
solution was mixed with

a MRC 5D

Plate Set by & orP Labtech
89 mg/ml (390 uM) was incubated with
at ambient temperature prior to setup.
data set was 200 nL protein-CAlS57

300 nL of 0.6 M sodium succinate, pH 7

r

Obrazek ¢.4: Zpusob ziskani krystali dané molekuly uvedeny v souboru .pdb

_exptl.crystals number

exptl.details

1
?

| exptl .method

'X—RAY DIFFRACTION' |

_exptl.method details

5

?

Obrazek ¢.5: Metoda ziskan{ struktury molekuly z jejich krystalt v souboru .pdb

Jelikoz se jedna o databazi proteint a jejich struktur, v souborech lze bézné

nalézt primarni strukturu dané molekuly neboli sekvenci aminokyselin

(viz obr. €.6).

_entzty_poly_seq.
_entity poly seq.
_entity poly seq.

entity poly sedq.

Y P Y

SER
SER
GLU
ALA
ASN
ALA
GLU
ARG
ILE
VAL
ARG
THR
LEU
CYS

n

== Jye e = e e e = Re e |

entity id
num
mon_id
hetero

Obrazek &.6: Cast sekvence aminokyselin proteinu v souboru .pdb

Nejveétsi cast souboru .pdb zabira umisténi jednotlivych atomt. Atomy jsou

mimo jiné oznaCeny svym symbolem, specifickym znafenim, soufadnicemi

v prostoru generovanym 3-D softwarovym néstrojem a formalnim ndbojem

(viz obr. €.7).
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_atom site.auth asym id
_atom site.auth atom id
_atom site.pdbx PDB model num

ATOM 1 N N . CLU B 1 7 Y 36.433 11.253 €9.73¢6
1.00 88.76 2 261 GLU A N 1
ATOM 2 C CA . GLu A 17 ? 35.571 11.211 70.%917
1.00 89.60 2 Z€1 GLU A CA 1
ATOM 3 c C . GLu a1 7 ? 34.89e 12.559% 71.115
1.00 97.12 2 261 GLU A C 1
ATOM 4 o O . GLu A 17 ? 33.735 1Z.647 T71.515
1.00 87.88 2 261l GLU A O 1
ATOM 5 C CB . GLu a1 7 ? 36.368 10.845 72.170
1.00 20.63 7?2 Z€l GLU A CB 1
ATOM 6 c CG . GLu a1l 7 ? 37.327 9.€81 T71.9580
1.00 102.83 2 2€l1 GLU A CG 1

Obrazek ¢.7: Znaceni a informace jednotlivych atomi molekuly v souboru .pdb

o SMILES

Simplified Molecular Input Line Entry Specification neboli SMILES neni
klasicky format souboru jako napfiklad .pdb. Jedna se o specificky zapis 2-D
molekuly pomoci kddového jazyka.

Kazdy atom je reprezentovan svym symbolem prvku, mimo vodik, ktery se
v SMILES nezapisuje. Pokud bychom tedy v SMILES zdpisu uvedli ,,C* jednalo
by se o methan. Pfi zapisu komplexnéjSich molekul existuje nékolik pravidel,
avSak kazdou molekulu je mozné zapsat vice zpusoby. Zalezi na cesté, kterou
zvoli uzivatel. Pokud je molekula prepsana spravné, softwarovy ndstroj by mél
vynést stejnou molekulu i z riznych zapisu.

Vyhodou zdpisu SMILES je moznost uplatnit jej v kterémkoliv
ze softwarovych nastroju uvedenych v bakalarské praci. Z tohoto divodu nize
uvddime navod na prepsani molekuly do jazyka SMILES:

1. Vyznacdime cestu z jednoho konce molekuly na druhy (viz obr. ¢€.8).

ZT

HN o

O
Obrazek ¢.8: Tvorba formatu SMILES s vyznac¢enim hlavni cesty v molekule

(KingDraw)
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2. Vyznacime jednotlivd zacykleni v rdmci molekuly (viz obr. €.9).

F OH
s
1T
TN
HN) O

Obrazek ¢.9: Vyznaceni zacykleni molekuly (KingDraw)

3. Oznacime jednotlivé vedlejsi fetézce a zapiSeme molekulu ve SMILES.
Nejprve zacneme hlavnim fetézcem oznaCenym v kroku 1. PiSeme
symboly prvki (bez vodika) a nasledné jejich prislusna Cisla, pokud jsou
prvky cCislovany dle kroku 2. Mezi prvky nedélame mezery. Je-li v fetézci
dvojna vazba, je znaCena symbolem ,,=* (bez uvozovek).

Pfi prvnim vétveni piSeme zavorku a pokracujeme vedlejsi vétvi, dokud
ji neukonc¢ime zavorkou. Pokud se vétvi i vedlejsi fetézec, pokracujeme
zévorkou v zdvorce. Ciselné oznatené vazby z druhého kroku nepocitame
jako vétveni.

Po ukonceni zavorky pokraujeme hlavnim fetézcem do dal§iho
veétveni. Tento postup opakujeme, dokud se nedostaneme na konec
molekuly (viz obr. €. 10).

K\N\

HN

N1CCN C(=C2)C=C(F)C NC C(=0)0

Obrazek ¢.10: Prepis molekuly do jazyka SMILES (KingDraw)
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3.2 Shrnuti vjuky pomoci softwarovych nastroji na SS

V ramci praktické ¢asti bakalarské prace bylo oduceno sedm hodin chemie, na stfednich
Skolach a gymnaziich za doprovodu softwarovych nastroji. Vyuka probihala od fijna 2023
do unora 2024. Nasledné byla ziskana zpétna vazba zakt ve forme dotaznik( (viz priloha A).

Tato kapitola se soustfedi na popis oducenych hodin a na vyhodnoceni vyplnénych dotazniku.
3.2.1 Hodina izomerie s vyuzitim softwarovych nastroju

Jako téma vyuky byla vzhledem k zaméfeni bakalatské prace zvolena izomerie. Jedna
se 0 téma vyuzivajici prostorové piedstavivosti, a tudiz jsme usoudili, ze vyuziti vystupu
ze softwarovych nastroji mize byt pro zaky pfinosné. Pfi vyuce se kombinovalo vyuZiti
projektoru s vystupy ze softwarovych nastroji a tabule, a zaroven byly zakim v prabéhu
hodiny kladeny dotazy ohledné vykladané latky.

Hodiny probihaly ve tfetich rocnicich na stfednich skolach (Stfedni prumyslova skola
chemickd v Brng, Stiedni zdravotnicka $kola Ceské Budgjovice) a gymnaziich (Gymnazium
J. V. Jirsika, Gymndzium Jirovcova, Cesko-anglické gymnazium). Zaci tedy byli s izomerii
obezndmeni z minulého Skolniho roku. Vyukovym cilem této hodiny bylo zopakovani definice
izomerie, jejich druht, vyuziti izomerie v praxi a nékterych typickych priklada se kterymi se
zaci mohou setkat.

Jako hlavni doprovodny program byl zvolen PyMOL. Divodem jeho vybéru byla
predevs§im schopnost modelovani jednodus§ich molekul a 3-D rozhrani, které je pro izomerii
dulezité. Vystupy z programu vyuzité pii téchto hodinach jsou uvedeny v piiloze B.

Na zacatku byli zaci seznameni s cilem hodiny a se softwarovym ndstrojem, ktery byl
vyuzit k vyuce izomerie (PyMOL). V prubéhu vyuky byl kladen diraz na propojeni
teoretickych poznatkt s praktickymi piiklady, napiiklad z oblasti farmacie, potravinaiského
prumyslu a dalSich obord, kde se vyuziva izomerie. Na konci oducené hodiny byly studentim
kratce predstaveny dalsi dva softwarové nastroje (ChemSketch a Kingdraw) a nektera jejich
vyuziti, pfedevsim pfi psani protokold.

Posledni casti vyuCované hodiny bylo vyplnéni dotaznikii zpétné vazby, jez jsou

vyhodnoceny v ndsledujici kapitole (3.2.2).
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Pfi hodiné jsme pozorovali, ze se zaci velmi soustfedili a nerus§ili vyuku. Kdyz byl
vznesen dotaz na vykladané téma, Casto se sami zapojili do vyuky, a to i pfesto, ze si odpovedi
nebyli jisti. Pozitivni odezvu ziskaly predev§im prtiklady z praxe. Dotazy zaki nejCastéji
sméfovaly k vyjasnéni a upfesnéni informaci z vykladu. V né€kolika pfipadech nastala
i situace, kdy zaci vznesli dotaz viici svému soucCasnému uciteli chemie, zda by nemohl

usporadat podobnou vyuku s vystupem z chemického softwarového nastroje.
3.2.2 Vyhodnoceni dotaznikii z vyuky pomoci softwarovych nastroju

Vyuky chemie pomoci softwarovych nastroji se ucastnilo celkem 149 zaku stiednich
kol a gymnazii. Od kazdého byla ziskana zpétna vazba ve forme dotazniku (viz ptriloha A).
Data byla sbirdna v obdobi fijen 2023 az unor 2024. V této kapitole budou otazky jednotlivé

vyhodnoceny a okomentovany.
1. Otazka — Jaka je podle Vas Vase prostorova predstavivost?

Z obrazku ¢. 11 mazeme vidét, ze 102 respondentd (68 %) na stfednich Skolach

a gymnaziich povaZuje svou prostorovou piedstavivost za primérnou ¢i lehce nadprimérnou.

Otazka ¢.1

60 56
50 46
03
<
o 40
§e)
5 28
2 30
bt
-
8 20 16
o
[a W
10
. 3
0 ||
1 2 3 4 5

Hodnoceni své prostorové predstavivosti (1-velmi dobra, 5-velmi Spatna)

Obrazek ¢.11: Graf Cetnosti odpovédi respondentu k otazee ¢.1
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2. Otazka — Mate zkuSenost s programy pro vyuku chemie?

Vétsina respondentt (116 zakad, tedy 78 %) oCekavané nepfiSla do kontaktu se
softwarovymi ndstroji pro vyuku chemie. Pouze v ojedinélych ptfipadech se zaci setkali
s n¢kterymi softwarovymi pomuckami. Tito jedinci uvadéli situace jako napf. v laboratofich
pti méfeni pH nebo zkouseni ChemSketch z vlastni iniciativy ve volném ¢ase. Vyjimku tvoii
Stiedni primyslova Skola chemicka v Brné, kde Zzaci pracuji se softwarovym ndstrojem

ChemSketch v ramci vypracovani protokoll z laboratofi.

Otazka ¢.2

= Ano = Ne

Obrazek ¢.12: Graf Cetnosti odpovédi respondentu k otazce ¢.2
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3. Otazka — Jak byste oznamkovali dneSni hodinu chemie, u které byly
pouzivany programy?

Tato otdzka byla zaméfena piedevSim na styl, jakym vyuka probihala, a zda byla

pro ucastniky hodina pfinosna i zabavna. Celkem 135 respondentt (91 %) hodnotilo hodinu

kladné ¢i velmi kladné.

Otazka ¢.3

80 73

70

62
60
50

40

Pocet respondentl

10
1 0
O —
1 2 3 4 5

Hodnoceni oducené hodiny chemie (1-velmi se mi libila, 5-velmi se mi nelibila)

Obrazek ¢.13: Graf Cetnosti odpovédi respondentt k otazee ¢.3
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4. Otazka — Pomohl Vam program lépe pochopit vykladané téma hodiny?

Jelikoz se zacastnéni zaci s izomerii jiz setkali, méli moznost porovnat, zda pochopili
vykladané téma lépe diky pfitomnosti softwarového nastroje nebo zda nevnimali rozdil oproti
bézné hodin€ vyuky chemie. Z celkového poctu 134 respondentti (90 %) hodnotilo softwarovy
nastroj jako uziteCnou pomucku. Nasli se i taci, ktefi oproti bézné hodin€ nevnimali zadny
¢1 minimalni rozdil. Lze tedy vidét, ze softwarové ndstroje nejsou univerzalnim zlepSenim

vyuky, pfestoze obdrzely prevazné kladnou odezvu.

Otazka ¢.4

90 85
80
70
60
50
40
30
20

10 6 6 3
0 — — —
1 2 3 4 5

49

Pocet respondentt

Hodnoceni, zda softwarovy nastroj pomohl [épe pochopit vykladané téma
(1-velmindpomocny, 5-nevnimam rozdil)

Obrazek ¢.14: Graf cCetnosti odpovédi respondentu k otazce ¢.4
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5. Otazka— Dokazete si prredstavit, ze by tento program byl stilou soucasti vyuky
chemie?

Tato otazka byla kladena s umyslem zjistit, zda by méli zaci zajem o vice hodin chemie

s vystupem softwarového nastroje. Z obrazku ¢. 15 lze vidét, ze 142 zakta (95 %) by mélo

zajem o dal§i hodiny s chemickym softwarovym ndstrojem jako doprovodnym elementem

vyuky. U zapornych odpovédi byla jednim z uvadénych divodu preference , klasického* stylu

vyuky s prednesem a tabuli.

Otazka ¢.5

= Ano = Ne

Obrazek ¢.15: Graf Cetnosti odpovédi respondentt k otazee ¢.5

6. Otazka — U jakého tématu byste chtéli programy vyzkousSet?

Nektefti respondenti uvedli, ze si nedokdzou vybavit téma, u kterého by chtéli vyuzit
chemické softwarové ndstroje. Nejcastéj$i odpovédi na tuto otdzku byla ,celd™ organicka
chemie a néktera témata pod ni spadajici, kterou uvedlo 66 respondenti (44 %). Dal§imi
nej¢astéjSimi odpovéd’'mi bylo nazvoslovi s 16 hlasy (11 %), metoda VSEPR s 13 hlasy (9 %)
atzv. ,,u v§eho“ s 12 hlasy (8 %).
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7. Otazka — Pouzili byste program pri vypracovani protokolu?

Tato otdzka byla zahrnuta predevs§im kvuli predstaveni a uvedeni vyuziti softwarovych
nastroji  ChemSketch a KingDraw na konci vyucCované hodiny. Neéktefi respondenti
v dotazniku uvedli, ze se s protokoly z chemickych laboratofi jesté nesetkali, a z tohoto
divodu odpovedeli, ze by softwarové nastroje nevyuzili. Jeden respondent dokonce otdzku
nechal nezodpovézenou. Vétsina respondentt (131 zaka; 88 %) vsak uvedla, Ze by aplikaci

vyuzila.

Otazka ¢.7

= Ano m Ne

Obrazek ¢. 16: Graf ¢etnosti odpovédi respondenti k otazce ¢.7
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8. Pouzili byste program k vlastnimu uceni/feSeni nékterych cviceni?

Neékteti respondenti (33 zakd; 22 %) odpovedéli, ze by softwarové nastroje sami
nevyuzili. Nejcastéj§im uvedenym divodem byla ,prace navic“ k porozuméni uzivaného
softwarového ndstroje. AvSak 116 respondentti (78 %) uvedlo, ze by softwarové nastroje sami

vyuzili (viz obrazek €. 17).

Otazka ¢.8

= Ano = Ne

Obrazek ¢.17: Graf Cetnosti odpovédi respondentt k otazce ¢€.8.
9. Doporucdili byste tento program kamaradovi?
Otazka byla sméfovana na softwarové nastroje predstavené v hodiné. Prekvapiva

vétSina, tedy 136 respondentti (91 %), by softwarovy nastroj doporucila kamaradovi.

Otazka ¢.9

= Ano = Ne

Obrazek ¢.18: Graf Cetnosti odpovédi respondentu k otazce ¢.9
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10. Zkuste kratce shrnout Vase dojmy z dneSni hodiny:

Vétsina respondentt (131 zaka; 88 %) shrnula a ohodnotila oducenou hodinu zcela
pozitivné. Zaci &asto chvalili vyuZiti softwarového nastroje a davali mu kredit za pochopeni
vykladané latky. Také povazovali hodinu za ,,zajimavéj§i* nez béznou hodinu chemie. Dalsi
pozitivné hodnocenou kvalitou hodiny byl pfistup k zakam, jejich zapojeni do vyuky a nékteré

priklady z praxe.

., Kdyz jsme izomerii brali minuly rok, moc jsem to nepochopila, ale po dnesni hodiné
Jjsem to pochopila. *
., Programy chci vyzkouset, protoze mi prijdou velmi uZitecné.
1 kdyzZ mé chemie nebavi, tak diky programiim mi prisia zabavnéjsi a lépe
pochopitelna.
. Bylo to fajn... kéz by to tak bylo castéji.

,,Mohlo by nds to vSechny takhle vic bavit! “

Zadny z respondentd oduGenou hodinu nehodnotil zcela negativng. Nejast&ji se
jednalo o shrnuti pozitiv a negativ. Mezi nejvice zmifiovanymi vytkami byla stru¢nost vykladu

a sporé vyuzivani tabule.

., Bylo to zajimavé, akorat velmi strucné.

., Vykladana latka byla misty neprehlednd, ocenila bych vice psani na tabuli.

Néktera shrnuti hodiny byla i Cisté neutralni. Pouhych 6 respondentti (4 %) nemélo

vyhranény nazor ohledné probéhlé hodiny.

¢

., Zvlasmi, nezvyklé.

¢

., V§echno v poho, Zdadna extra zabava. ‘

Posledni otdzku nevyplnilo 12 respondentt (8 %).
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4 Zavér

Softwarové grafické aplikace na zobrazovani molekul, vzorci a grafi jsou uziteCné
didaktické néstroje pro vyuku chemie. Na n&kterych stiednich skolach & gymnaziich v Ceské
republice jiz dochazi k jejich vyuzivani v rdmci vyuky chemie a laboratornich cviceni,
ale jednd se jen o ojedinélé pripady. Na vétsin€ skol se tyto ndstroje nevyuzivaji, zaci s nimi
nepfichazi do kontaktu a o jejich existenci asto ani nevi.

Prace si kladla dva cile: porovnat softwarové nastroje na zobrazovani molekul, vzorca
a grafii, a zhodnotit jejich vyuziti v praxi pfi vyuce chemie na stfednich skolach a gymnaziich.
Jelikoz je v praci kladen diraz na dostupnost pro Siroké spektrum uzivatell, primarni
pozornost byla zaméfena na volné dostupné nastroje pro neziskové, osobni a edukacni vyuziti.

Bakalarska prace porovnava softwarové nastroje na zakladé vybranych funkci, vlastnosti
a jejich mozného vyuziti na stfednich Skolach a gymnaziich.

Pfi porovnavani jednotlivych nastroju (Chemsketch, KingDraw, PyMOL, ChimeraX) je
mozné ucinit zaveér, ze pro vyuku na stfednich Skolach a gymnéziich je fada jejich funkei prilis
odborna a slozita na porozuméni. Z tohoto divodu nebylo v ramci odu¢enych hodin vyuzito
nastroje ChimeraX, ktery je vyuzivan predevsim pro védecké ucely a nikoli pro vyuku.

Mezi 2-D ndstroji nebyly v nabidce uziteCnych funkci pozorovany vét§i rozdily.
V ptipadé 3-D aplikaci byl PyMOL vyhodnocen jako vhodnéjsi nastroj pro vyuku
sttedoSkolské a gymnazialni chemie v porovnani s odbornéjsim néstrojem ChimeraX.

V ramci praktické casti bylo oduceno sedm hodin izomerie s doprovodnym vizudlnim
vystupem ze softwarovych nastroji na vybranych stiednich skolach a gymnaziich. Z pohledu
vyucujiciho byla vyuka diky vizualnimu vystupu ze softwarovych nastroji sviznéjsi, jelikoz
se nemuselo vSe psat na tabuli. B€hem vyuky bylo zaznamenano sniZeni nezadoucich prvku
chovani zakd a zvyseni jejich pozornosti. Zaci se do vyuky &asto sami zapojovali, aby
zodpovédéli dotazy vznesené prednasejicim. Na zakladé vysledkd v dotazniku byla ziejma
pozitivni odezva na pouziti softwarovych nastroji, které byly oznaCeny jako osvézujici
a efektivni edukacni nastroj pro detailni porozuméni probraného tématu.

Byla takto potvrzena hypotéza, ze softwarové nastroje jsou uzite¢nou aktivizujici
metodou pro vyuku chemie. Je vSak nutné podotknout, ze ve stfedoSkolské chemii jsou témata,
ktera nevyzaduji vyuZiti softwarovych nastrojua jakozto vizualniho vystupu. Z tohoto divodu
neni nutné vyuzivat softwarové nastroje pii kazdé hodin€ chemie, ale spiSe se soustredit

na problémova témata, ktera vyzaduji komplexnéj$i pohled pro jejich porozuméni.
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Vsechny cile bakalarské prace byly zcela splnény. Softwarové nastroje byly predstaveny
a vzajemn€ porovnany, a zpé€tnd vazba, ziskand z hodin oducenych za doprovodu

softwarovych nastroju, byla vyhodnocena.
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5 Diskuze

V ramci této kapitoly bude diskutovan provedeny vyzkum a predstava budoucnosti
vyuky chemie pomoci softwarovych nastroji na stfednich skolach a gymnaziich.

Vyhodnoceni dotaznika potvrdilo (viz 3.2.2), ze na vétSiné stiednich Skol a gymnazii
nejsou softwarové nastroje prakticky vibec vyuzivany. Tato prace je prispévkem, ktery se
snazi zvysit povédomi o jejich potencialu.

Je také mozné rozsifit vyuziti softwarovych nastroji na dalsi vyukova témata v chemii,
nez je pouze prezentovana hodina izomerie. Ze zpétné vazby vyplynulo, Ze se jedna
o potencialné velmi uzitecnou aktiviza¢ni metodu vyuky.

Je dulezité zminit, ze vyuziti softwarovych nastroji v pfedmétu chemie vyzaduje Cas
na piipravu vyukovych materiali, napf. modelace jednotlivych molekul ¢i vzorcii. Doba
ptipravy se muaze lisit dle tématu hodiny a dle zkuSenosti vyucujiciho s vyuzitym softwarovym
nastrojem. Peclivé piipravené podklady mohou vést k rychlejSimu porozuméni vykladu
ze strany zakd, a tim padem i ke zvySeni objemu uciva probraného béhem vyucovacich hodin.

Bylo by vhodné vyuzit softwarové ndstroje u témat, u kterych sami zaci uvedli,
ze by chtéli softwarové ndstroje vyzkouSet: napf. u nékterych kapitol organické chemie,
metody VSEPR, nazvoslovi a dal§ich témat.

Jednou z variant vyuky pomoci softwarovych nastroju, kterou by také bylo vhodné
realizovat, je vyuka ve Skolni pocitacové ucebné, kde by kazdy z zaka mél ptistup a moznost
s nimi pracovat s nékterym (napf. ChemSketch, KingDraw). Zaci by tak méli moZnost se
seznamit se softwarovymi nastroji na nové urovni, naucit se s nimi pracovat, rozvijet tak své
kompetence a plnit zadané tkoly.

V tomto kontextu je mozné navrhnout napfiklad hodinu organického nédzvoslovi,
kde by studenti modelovali zadané struktury dle nazvi nebo modelovali vlastni molekuly,
a nasledné vyuzivali funkce ,, structure to name “, aby vymodelovanou molekulu pojmenovali.
Jednalo by se o novou aktivizatni metodu, oproti vykladu se samotnym vystupem
ze softwarového ndstroje.

Dal$im moznym vyuzitim je jiz zminénd prace se softwarovymi ndstroji v rdmci
chemickych protokold. Inspirace pochazi ze Stfedni primyslové skoly chemické v Brng,
kde Zaci v ramci vypracovani protokoli z chemickych laboratofi se softwarovymi nastroji
pracuji. Jedna se o uziteCnou zkusenost predevsim pro zaky, ktefi chtéji pokraovat ve studiu
chemie na vysoké Skole, kde je prace se softwarovymi nastroji pfi psani protokol Casto

povinnd.
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7 Prilohy

Priloha A — Dotaznik

Jihoteska univerzita

“. v Ceskych Budéjovicich

Pétrodovede
fakuits

DOTAZNIK K VYUCE CHEMIE POMOCI PROGRAMU

Autor: Pavel Koznar

Jaka je podle Vis VaSe prostorova piedstavivost?
velmidobral — 2 — 3 — 4 — 5 velmi spatna
Mate zkuSenost s programy pro vyuku chemie?
ANO /NE

Pokud ano, napiste, s jakym programem a pri jaké prileZitosti:

Jak byste oznimkovali dne$ni hodinu chemie, p¥i které byly pouZivany programy?
velmi se mi libilal — 2 — 3 — 4 — 5 vibec se mi nelibila

Pomohl Vim program lépe pochopit a lépe si pFedstavit vyklidané téma hodiny?
bylvelmi napomocny 1 — 2 — 3 — 4 — 5 nevnimam rozdil oproti klasické hodiné

Dokazete si predstavit, Ze by tento program byl stilou sou¢asti vyuky chemie?
ANO/NE

U jakého tématu v chemii, které jste jiz probirali, byste chtéli programy vyzkouset?

Pouzili byste program p¥i vypracovavani protokoli z laboratornich cviceni?
ANO /NE

Pokud ne, napiste, z jakého ditvodu:

Pouzili byste program k vlastnimu uc¢eni nebo k FeSeni nékterych cviceni?
ANO /NE
Doporucili byste tento program kamaradovi?

ANO /NE

10. Zkuste kratce shrnout VaSe dojmy z dne$ni hodiny:
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Priloha B — vystupy vyuzité pri hodiné opakovani izomerie

Zastupci Fetézové izomerie: butan (vlevo nahote) a 2-methylpropan (vpravo nahofte);

a polohové izomerie o-kresol (vlevo dole) a m-kresol (vpravo dole).
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Zastupci skupinové izomerie: ethanol (vlevo nahote) a dimethylether (vpravo nahofte); a

keto-enol tautomerie: butan-2-on (vlevo dole) a but-2-en-2-o0l (vpravo dole).
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Zidlickova (vlevo) a vani¢kové (vpravo) konformace cyklohexanu.
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Zastupci geometrické izomerie: cis-1,2-dichlorethen (vlevo nahofe), trans-1,2-dichlorethen
(vpravo nahofte), cis-1,2-dichlorcyklopropan (vlevo dole) a trans-1,2-dichlorcyklopropan

(vpravo dole).
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Chiralita — chirdlni uhliky enantiomera kyseliny mlécné. L-mlé¢na kyselina (vlevo;

S-chirdIni uhlik) a D-mlé¢na kyselina (vpravo; R-chirdlni uhlik).
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Molekula (S)-ibuprofenu.
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D-glukosa.
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