ChemDraw

Tento program se vyuziva pro kresleni strukturnich vzorcli. Tvorba vzorcl v tomto programu je velmi
intuitivni. V okné Tools je moziné vybrat poZadovany cyklus nebo vazbu a pomoci mysi se tvofri
struktura. Vazbu/cyklus mlzete napojit na libovolny uhlik nebo pokud kliknete na prostfedek vazby
vytvofit ndsobnou vazbu/vytvorit vice cyklické slouceniny. Libovolny uhlik ve vytvorené struktufe je
mozné nahradit jinym prvkem. V okné Tools vybereme symbol A (text) a mysi vybereme uhlik, misto
kterého vpiSeme znacku pozadovaného prvku.

Velkd vyhoda tohoto programu je, Zze umi predikovat 1D- NMR spektra a to jak vodikova tak i
uhlikova. Pro predikci je potfeba vybrat pozadovanou strukturu (okno Tools Marquee a mysi oznadit
strukturu).

&3 ChemDraw Professional - [Untitled Dacument-1 ] 7
©J File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help

et =@r X, By (i [0z BcRcRE-3 | ]

V Zéloice Structure je moiné vybrat je moiné zvolit Predict *H-NMR Shift nebo Predict *C-NMR
Shift.
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Atom Properties...
Bond Properties...
Bracket Properties...

Check Structure
Clean Up Structure
Clean Up Reactien
Clean Up Biopolymer
Expand Label
Contract Label

Expand Generic Structure

Add Multi-Center Attachment
Add Variable Attachment
R-Logic Query...

Add 3D Property

Enhanced Stereochemistry

Map Reaction Atoms
Clear Reaction Map
Analyze Stoichiometry
Autonumber Reaction

Clear Reaction Numbers

Predict *H-NMR Shifts
Predict *C-NMR Shifts

Make Spectrum-Structure Assignment

Add Structure to Dictionary...
Define Mickname...
Convert Name to Structure

Convert Structure to Name

Shift+Ctrl+K
Shift+Ctrl+X

Shift+ Ctrl+M
Alt+Crl+N
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Zobrazi se strutkura schemickymi posuny a predikované spektrum. Pod spektrem je tabulka

s chemickymi posuny jednotlivych skupin a pfipadné s komentarem.

Strukturu s predikovanymi

chemickymi posuny i predikované spektrum je moZné ulozit jako jednotlivé obrazky.



ChemNMR 'H Estimation
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