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1. El6sz6

Korosztalyom szdmaéara mar természetes, hétkdznapi dolog a szamito-
gép jelenléte a mindennapokban, igy az is, hogy dokumentumainkat
szovegszerkeszt§ programok segitségével hozzuk létre. Egyetemi ta-
nulmanyaim el6tt fel sem meriilt, hogy az altalam ismert szévegszer-
kesztGkkel ne tudnam megvalositani az elképzeléseimet. Az egyetemen
talalkoztam el@szor a TEX kiadvanyszerkesztGvel és radébbentem, hogy
mennyire komplex ez a teriilet.

Mivel egy egyszertibb program nem képes bonyolultabb szerkesztési
feladatok megvalositasara, elkezdtem feltérképezni, mi mindenre hasz-
nalhato ez a program. Meglep&en sok teriileten kivaldéan alkalmazhato,
és egyre tobb magyar nyelvi szakirodalom is talalhaté hozza. Ratalal-
tam azonban egy magyar nyelven igen szegényesen feldolgozott témara,
a kémiai szerkezeti képletek megjelenitésére. Mivel ilyen képletek mas
programokkal torténé megrajzolasa a szakemberek és didkok szdméara
egyarant kihivas, és a TEX-ben létrehozott kémiai csomagokhoz t&bb-
nyire csak angol nyelvii dokumentumok léteznek, gy dontéttem, dol-
gozatom témajaul egy ilyen csomag, a XIMTEX éltalanos parancsainak
bemutatésat valasztom. A csomagot Shinsaku Fujita dolgozta ki.

Toébb kémiai csomag létezik a TEX-ben, melyek koziil talan a leg-
ismertebb a chemtex. Ez a csomag akkor késziilt, amikor a TgX-et
még nem hasznéltak grafikus elemek szerkesztéséhez, igy méra elavult-
nak tekinthets. Ezzel szemben a XIMTEX csomag az utébbi 13 évben
tobbszor is frissitésre keriilt a szerzGje altal, aki még tobb, még prak-
tikus paranccsal egészitette ki azt. A makroinak léteznek &altalanos
és specialis valtozatuk is. A specialisak azért lehetnek hasznosak a
felhasznalok szaméra, mert ezek a parancsok adott vegyiiletet jelenite-
nek meg, mig az altalanos makréknal az alapvegyiiletet kell ugy kiegé-
sziteniiik heteroatomokkal és szubsztituensekkel, ahogy szeretnék. E
csomag hasznalata mellett sz6l még az, hogy nagyméretid szubszti-
tuensek rajzolasara is kivaloan alkalmas. Osszehasonlitva a chemtex
csomaggal, a XTMTEX—et sokkal kidolgozottabbnak, és hasznalatat te-
kintve egyszertibbnek talaltam. Atéleli a kémia Osszes teriiletét, mivel
magéban foglalja mind a szerves, mind a szervetlen vegyiiletek szerke-
zeti képleteinek, illetve azok reakcivegyenleteinek kiiratasara hasznal-
hato utasitasokat.

A XIMTEX csomagban tehat olyan makrok vannak definialva [10],
melyek segitségével nagyon egyszerd a kiilonféle vegyiiletek képletei-
nek megjelenitése. Tovabba a csomag hasznélatat az is megkonnyiti,



hogy a parancsok nevei rendkiviil ,beszédesek”. Az Gsszes bemutatasa
meghaladné egy dolgozat kereteit, ezért koziiliikk az altaldnos haszna-
latra szant parancsok mellett dontottem. Ezekkel az utasitdsokkal —
azok paraméterlistait felhasznalva — minden vegyiilet megrajzolasa le-
hetséges. A kémiai szakkifejezések magyardzatat nem szerepeltetem,
mivel ez a dolgozat leginkabb vegyészek, vegyészhallgatok szamara le-
het hasznos Gtmutato.
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2. Bevezetés

A TEX nyomdai mingségii dokumentumok elgallitasara alkalmas szedd- és térdels-
program. Lelke a dokumentumok leirasat szolgélé programnyelv, melyet a hires
stanfordi matematikus, Donald E. Knuth tervezett és hozott létre. A TgX-el
minden tipogréfiai feladat megoldhato, de gyakran csak faradtsagos programozoi
munkéval.

A TEX-ben makrok is irhatok, ez viszont lehet&vé teszi, hogy arra egy magasabb
szinti, baratsagosabb programnyelv épiiljon. Egy ilyen nyelv a BTEX, melyet Les-
lie Lamport fejlesztett ki. Tulajdonképpen a KTEX leginkdbb egy makrécsomag,
TEX parancsok gytjteménye. Mara e program a tudoményos, mtszaki szévegszer-
kesztésben meghatarozova valt: tobbszéaz folyoiratot M TEX-ben készitenek, évente
tobbezer kényv és megszamlalhatatlan mennyiségi kiadvany, dolgozat, egyetemi
jegyzet, beszamolo késziil a segitségével, de hasznélata a tipografia egyéb teriile-
tein is igen elterjedt. Az olyan bonyolult tipografiai feladatok nyomdai min&ség
megoldasaban, mint amit a matematikai formulak szedése jelent, a TEX/BETEX-
rendszereknek maig sincs komoly versenytarsuk a szamitégépes programok kozott.

A TEX és a BTEX szinte minden szamitogépen és operacios rendszeren hasznal-
hat6. A kiilonb6z6 gépeken futé TEX valtozatok ugyanabbol a kéziratbél ugyanazt
a dokumentumot allitjak elg. Az elallitott dokumentum bérmilyen szamitogépen,
béarmilyen operaciés rendszeren, barmilyen nyomtatén kinyomtathato.

A XIMTEX egy kémiai csomag, mely segitségével kémiai szerkezeti képleteket
tudunk nagyon egyszertien megrajzolni. A csomagot és annak Osszes verziojat is
Shinsaku Fujita hozta létre.

2.1. ToOrténeti attekintés
1.00 verzié (1993)

A XIMTEX rendszer elsG verzidja egy részletes on-line kézikonyvvel kiegészitve
a szerzG, Shinsaku Fujita [1] altal keriilt a NIFTY-Serve archivumba (7. szamu
FPRINT koényvtar), majd onkéntesek altal a CTAN-re [2]. A XIMTEX felépitésersl
és hasznalatéarol szolo cikkek referenciai a bibliografia [3] és [4] pontjaiban olvas-
hatok. Annak ellenére, hogy a XIMTEX rendszer csomagjai (stilus fajlok) eredeti-
leg a NTEX2.09 rendszerhez késziiltek, a IYTEX 2¢ rendszerben [5, 6] is miikodnek
barmiféle valtoztatas nélkiil. Az egyetlen kiilonbség, hogy a INTEX2.09-ben a do-
kumentumnak a

\documentstyle[epic,carom,hetarom] {article}
paranccsal kell kezdGdnie, mig a BTEX 2¢-ban példaul a

\documentclass{article}
\usepackage{epic, carom,hetarom}

parancsokkal.



1.01 verzi6é (1996)

A XIMTEX rendszer 1.01-es verzidja 1996-ban jelent meg, amit a szerzs [7] helye-
zett el részletes on-line kézikonyvvel egyiitt a NIFTY-Serve archivumba (7. szdmu
FPRINT konyvtar). A rendszer elérhetd interneten keresztiil Fujita honlapjan [§],
illetve megtalalhat6 az 1997-ben megjelent referenciakézikonyv [9] CD mellékletén.

Az 1.01 verzi6 azért jott létre, hogy a XIMTEX kompatibilitasat a IATEX 2z-hoz
tokeéletesitsek (stilus fajlok opcio).

1.02 verzi6 (1998, nem jelent meg)

A XTMTEX 1.02 verzioja kifejezetten a bedgyazott szubsztiticios eljaras szamaéara
késziilt, melyben a XTM'IEX parancsok kodjai joval egyszeriibbek. Az 1.01-es ver-
zi6ban a szubsztittcios listdn (SUBSLIST) csak viszonylag kisméret( szubsztituen-
seket lehet megadni.

2.00 verzio (1998)

Az 1.02 XTM'IEX verzioban létrehozott ,,yl”-fiiggvény nem maés, mint a szubsztitu-
enslista (SUSBLIST) modositasa. Ezen gondolat mentén a kotéslistak (BONDLIST)
is modosithatok, amivel a gytriikapcsolas kezelhet$, mivel mindegyik gytrd fel-
foghat6 egy kotésen talalhato valamiféle szubsztiticioként. Tovabba az atomlista
(ATOMLIST) szintén ugy kezelendd, mint spirdngytri, mivel minden spiran egyfaj-
ta atomhelyettesités a megfelels csicsban. A XTMTEX rendszer kib&vitéseként sok
4j fiiggvény jelent meg.

A XIMTEX rendszer (2.00 verzi6) csomagjainak listdja az 1. tablazatban ol-
vashat6. A chemstr.sty az az alap allomany, melyet a XIMTEX minden tovabbi
csomagja automatikusan hasznal. FEz a csomag &altalanos bels§ makrokat tar-
talmaz, példaul a kotések vagy az atomok szedéséhez. A t&bbi csomag tartal-
mazza a felhasznalok altal alkalmazhato makrokat. Ezek az alloméanyok nemcsak
a BTEX 2¢-ban, hanem a IATEX2.09-ben (nativ mod) is hasznalhatok opcionélisan
(stilusfajlokként).

2.2. A csomag installalasa

Windows operéciés rendszer alatt MikTEX disztribuciéval dolgozo felhasznaloknak
nincs sziikségiik a csomag installalasara, mivel az a MikTEX része.

2.3. A csomag hasznilata

A dokumentumunk elején az altalanos \usepackage[(opcidk)]{csomagnév} pa-
rancsot hasznalva tudunk csomagot importalni. Példaul, ha alifas vegyiiletek
képleteit szeretnénk megrajzolni, az aliphat.sty stilusfajlt kell inportalnunk a ko-
vetkezéképpen:

\usepackage{aliphat}



1. tablazat. A XIMTEX csomagjai

csomag név

tartalmazott fiiggvények

aliphat.sty
carom.sty

lowcycle.sty
ccycle.sty
hetarom.sty
hetaromh sty
hcycle sty
chemstr sty
locant.sty
polymers.sty
fusering.sty

methylen sty
xymtex.sty
chemist.sty

makrok alifas vegyiiletekhez

makrok fliggsleges és vizszintes tipusu karbociklusos vegyii-
letekhez

makrok 5, illetve kevesebb tagi karbociklusokhoz

makrok biciklusos vegyiiletekhez, stb.

makrok fliggsleges tipust heterociklusos vegyiiletekhez
makrok vizszintes tipusi heterociklusos vegyiiletekhez
makrok piranéz és furandz vegyiiletekhez

alapvetd parancsok az atom- és kotéstipusok szedéséhez
parancsok a helyzetszamok nyomtatasahoz
parancsok a polimerekhez

parancsok az elemek megjelenitéséhez
kapcsolasoknal

parancsok a cikcakk forméaju polimetilén lancokhoz

ezen a csomagon keresztiil az Gsszes csomag hasznéalhato
parancsok kémiai mod, illetve kémiai kornyezet hasz-
nélatéhoz.

gylri-ossze-

Ha a xymtex.sty csomagot adjuk meg paraméterként, tehat az Osszes fent fel-
sorolt csomagot hasznélni szeretnénk, eléfordulhat, hogy a ,, TEX capacity ex-
ceeded” (TEX kapacitas tullépés) hibaiizenetet kapjuk. Ilyen esetben érdemes a
\usepackage paranccsal kiilon-kiilon, csak azokat a csomagokat meghivni, me-
lyekre feltétleniil sziikségiink van.

A kovetkezd fejezetekben minden egyes parancs bemutatasanal az ket tartal-
mazo6 stilusfajlok is meg vannak nevezve, a konnyebb felhasznélas érdekében.



3. Hattagu karbociklusok

3.1. Benzolszarmazékok rajzolasa
3.1.1. Fiiggdleges benzolszarmazékok

Benzolszarmazékokat a \bzdrv makréval tudunk létrehozni fiiggsleges formaban
(carom.sty). A parancs alakja a kévetkezd:

\bzdrv [kdtéslistal {szubsztiticios lista}

A szubsztiticios poziciokat jelols helyzetszamokat, melyeket a szubsztitucios lista-
ban hasznalhatunk fel, az alabbi dbra szemlélteti, ahol a zar6jelben 1év6 betii jelzi,
hogy jobb, vagy bal oldali poziciérél van szo.

1(Ir)

oldali poziciok mindegyike (2-es és 3-as) csak egy jobb oldali szubsztituenst fogad,
mig minden bal oldali pozicio (5-0s és 6-0s) csak egy bal oldali szubsztituenst.
Az ilyen pozicidkat — amelyeket 'r’; illetve "I’ betiivel jeloliink — jiranyitott” pozi-
cioknak nevezziik. Ezzel szemben egy benzolgytirii felss és alsé pozicibja — melye-
ket ’Ir’ betiikkel jeloliink — képes mindkét oldali szubsztituenst befogadni. Ezeket
kétoldala pozicidknak hivjuk. Bar alapértelmezés szerint az ilyen pozicidkon elhe-
lyezett szubsztituensek jobb oldalon jelennek meg, de balra igazithatjuk Gket az
\1lmoiety makro segitségével.

A kotéslista egy opcionalis argumentum, amely egy kdtésmintat hataroz meg
a 2. tablazatban leirtak szerint. Ennek kovetkeztében a kdtésmodoknak sokféle
valtozata lerajzolhato.

A szubsztitucios listdn minden szubsztituens egy helyzetszammal és egy kotés-
modositoval adhaté meg. Ehhez a 5. tablazat nyudjt segitséget, ahol n egy 1 és 6
kozotti egész szam.

Példaként tekintsiik a kdvetkezd utasitasokat,
\bzdrv{1==Cl;2==F}
\bzdrv[c]{1==C1;4==F;2==CH$_{3}$}\qquad

\bzdrv [pal{1D==0;4D==0;6==H$_{3}$C}
\bzdrv [oa] {1D==0;2D==N--S0$_{2}$CH$_{3}$;4==0CH$_{3}$;5==H$_{3}$C}

melyek az alabbi szerkezeteket allitjak els:
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2. tablazat. A \bzdrv és \bzdrh kotéslista-argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezet

semmi vagy r jobb oldali atom

1 bal oldali atom

¢ aromdas gyudrd

p vagy pa p-benzokinon (A)(Oxigén atomok az 1, 4 pozicional)
pb p-benzokinon (B)(Oxigén atomok a 2, 5 pozicional)
pc p-benzokinon (C)(Oxigén atomok a 3, 6 pozicional)
0 vagy oa o-benzokinon (A)(Oxigén atomok az 1, 2 poziciénél)
ob o-benzokinon (B)(Oxigén atomok a 2, 3 pozicional)
oc o-benzokinon (C)(Oxigén atomok a 3, 4 pozicional)
od o-benzokinon (D)(Oxigén atomok a 4, 5 pozicional)
oe o-benzokinon (E)(Oxigén atomok az 5, 6 pozicional)
of o-benzokinon (F)(Oxigén atomok az 1, 6 poziciénél)

Cl 0) 0
oH, o : ; N 50,08,
H H3;C
F 0) OCHj3;

Ha a szubsztituenseket balra, vagy jobbra szeretnénk igazitani, az \lmoiety
és az \rmoiety makrokkal tehetjlik meg. Példaul a

\bzdrv[pa]{1D==0;4D==\1moiety{CH$_{3}$S0$_{2}$--N};2==CH$_{3}$}
\bzdrv [pa]{1D==\rmoiety{0};4D==\rmoiety{N--S0$_{2}$CH$_{3}$};2==CH$_{3}$}

utasitasok egy bal oldali, illetve egy jobb oldali meténszulfonimido csoportot hoz-

nak létre.
0] 0
‘ CHj; i _CH
| |

CH3S02-N N-SO,CH3

A \bzdrv makr6é benzokinon félacetalok és acetélok rajzolasara is alkalmas.
Az abréan lathato pozicion kapcsolt szubsztituensek bal, és jobb oldali elhelyezését
a kémiai konvencioknak megfelelGen adhatjuk meg.
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Példéaul, a

\bzdrv [pa]{1D==0;4Sb==CH$_{3}$0;4Sa==0CH$_{3}$;2==NH--S0$_{2}$CH$_{3}$}
\bzdrv [pal {1Sb==CH$_{3}$0; 1Sa==0CH$_{3}$;4Sb==CH$_{3}$0;4Sa==0CH$_{3}$}

parancsok az aldbbi szerkezeteket hozzak létre:
O CH30 OCH;
NH-SO,CHj3

CH;0 OCH3; CH3;0 OCH;

3.1.2. Vizszintes benzolszarmazékok

A \bzdrh makrét hasznédlhatjuk benzolszarmazékok vizszintes megjelenitéséhez
(carom.sty). Formaja:

\bzdrh [kdtéslistal {szubsztiticios listat
Az argumentumait a \bzdrv argumentumaihoz hasonléan adhatjuk meg (5. és

2. tablazat). A helyzetszamokat és azt, hogy a szubsztituens jobb, vagy bal oldali,
a kovetkezd abran lathatjuk:

2(Ir)  3(r)
1) 4(r)
6(Ir)  5(r)
Példaul az alabbi abrak,
CH; CH3
CH3S0,-N— 0= N-SO,CH3y

ezen utasitasok altal jottek létre:

\bzdrh [pal{4D==0;1D==CH$_{3}$S0$_{2}$--N;3==CH$_{3}$}
\bzdrh [pal{1D==0;4D==N--S0$_{2}$CH$_{3}$;2==CH$_{3}$}

12



Itt meg kell emliteni, hogy a \bzdrv és a \bzdrh a parancsok kiilon-kiilén a
\cyclohexanev és a \cyclohexaneh makréra épiilnek, melyek a kovetkezs be-
kezdés témai lesznek. Tehat azok a szerkezetek, amelyeket az elbbi parancsok
jelenitettek meg, szintén megrajzolhaték az utébbiakkal.

3.2. Ciklohexan szarmazékok rajzolasa
3.2.1. Fiiggolleges ciklohexan szarmazékok

Ciklohexan szarmazékok fliggsleges kiiratasdhoz a \cyclohexanev makro all ren-
delkezésiinkre (carom.sty). A parancs formaja:

\cyclohexanev [kotéslistal {szubsztiticios lista’

A helyettesitési poziciok jelolésére hasznalt helyzetszamok (1-6) és a kettds koté-
seket jelols karakterek az alabbi dbran lathatéak:

1Sb(1) 1Sa(r)

4Sh(l) 4Sa(r)

A zarojelek kozott szerepld betii azt jelzi, hogy az adott pozicié jobb, vagy bal
oldalon helyezkedik el. Az ilyen tipusi makrokban ez régzitve van.

A koteéslista egy opcionélis argumentum, amely egy zardjelek kozott 16vs karak-
terlanc. Benne minden egyes karakter egy kettGs kotés el6fordulasat jelzi az altala
jelolt élnél. A kotés leirds néhany esetben tetszdleges, ha viszont olyan szabalyok
fordulnak el6, mint a 3. tablazatban szereplék, akkor a kémiai konvenciékhoz hiien
alkalmazkodik.

A szubsztittcios listdban hasznéilhaté modositokat a 5. tablazat tartalmazza.
Példaként tekintsiik a kdvetkezs parancsokat:

\cyclohexanev{2D==0; 1Sb==H$_{3}$C; 1Sa==CH$_{3}$;%
3Sb==CH$_{3}$;35a==CH$_{3}$}
\cyclohexanev [b]{1D==0;5Sb==CH$_{3}$;55a==CH$_{3}$}

Az els6 példa azt az esetet illusztralja, amikor a \cyclohexanev parancsot nem
koveti opciondlis argumentum. Ezzel szemben a masodik példaban [b] szerepel
opcionalis kotéslistaként, mely a 2-es és 3-as poziciok kozott egy belss kotést helyez
el. Igy az alabbi abrakat kapjuk:
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H;C CH; 0

0)
CH; CH;
CHg CH3

Mivel a \cyclohexanev makr6 a \bzdrv alapjat képezi, az utébbival megraj-
zolt szerkezeti képletek az elgbbivel is megjelenithetSk. Példaul a kordbban rajzolt
kinon acetélok a kovetkezs utasitésokkal is létrehozhatok.

\cyclohexanev[be] {1D==0;4Sb==CH$_{3}$0;4Sa==0CH$_{3}$;%
2==NH--S0$_{2}$CH$_{3}$}
\cyclohexanev[be]{1Sb==CH$_{3}$0;1Sa==0CH$_{3}$;%
4Sb==CH$_{3}$0;4Sa==0CH$_{3}$}

Ezek a parancsok teljesen azonosak az emlitett utasitdsokkal és ugyanazok az
altaluk elgallitott szerkezetek is.

0) CH;0 OCH3;
|__wuso,cm,

CH3;0 OCH3; CH;0 OCH;4

Ha a cél egy ciklohexén gyiiri sztereokémiajanak megrajzolasa, a kovetkezsket
hasznalhatjuk fel:

\cyclohexanev{2B==CH$_{3}$;3B==CH$_{3}$}
\cyclohexanev{2B==CH$_{3}$;3A==CH$_{3}$}

Ily m6don hozzajuthatunk a

CH;

CHj

szerkezetekhez.

3.2.2. Vizszintes ciklohexan szarmazékok

Ciklohexan szarmazékok vizszintes rajzolasidhoz a \cyclohexaneh makrét hasz-
nalhatjuk (carom.sty). A parancs alakja:
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3. tabldzat. A \cyclohexanev és \cyclohexaneh kotéslista-argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezet
semmi ciklohexan

1,2-kett6s kotés
2,3-kettss kotés
4,3-kett6s kotés
4,5-kett6s kotés
5,6-kettds kotés
6,1-kettss kotés
aromas gytrd

P N N

\cyclohexaneh [kotéslistal {szubsztiticios lista’

A szubsztitucios pozicidkat jelols helyzetszamokat a kovetkezs abra reprezentalja:

2S]O%ls)a(lr) 3Sa %L(r)

1Sb(1) 4Sb(r)
1Sa(l) 4Sa(r)
6Sb(1) 5Sb(r)

6Sa(lr)  5Sa(lr)

Azt, hogy jobb, vagy bal oldali egy pozicio, a zardjelben 16v6 beti jelzi. A szubsazti-
tacids listaban és a kotéslistaban felhasznalhat6 elemek a 5. és a 3. tablazatban
tekinthetsk meg.

Nézziink néhany példat ezen listdk megadasara:

\cyclohexaneh{3D==0;5D==0;1Sb==CH$_{3}$;1Sa==CH$_{3}$;%
4==CH$_{2}$C0$_{2}$H}
\cyclohexaneh{4D==CH$_{2}$;3SB==CH$_{3}$;3SA==H}

A parancsok az aldbbi szerkezeteket eredményezik:

O H
i CH3

CHs

CH3 CHQCOQH :CH2
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4. Hattagi heterociklusok

4.1. Fiigg6leges hattaga heterociklusok rajzolasa

A \sixheterov parancs egy altalanos makro a hattagu heterociklusos szarmazékok
fiiggsleges megjelenitéséhez (hetarom.sty). Fként olyan heterociklusos vegyiiletek
rajzolasara hasznalhat6, melyek vazaban egy masik atom is szerepel, mint példaul
a nitrogén atom. A parancs formaja a kovetkezd:

\sixheterov [kotéslistal{atomlista}{szubsztiticios lista}

A szubsztitucios poziciok jelolésére szolgald helyzetszamok és a kotésfajtakhoz
tartozo betiik az alabbi dbran lathatok:

1Sb(1 ISa
6Sb(1) \ QSb
6Sa(1)—6 2—28&( )
e| |b
SSa(l)*S /3*3Sa( r)

5Sb(1)/ /4\ \3Sb(r)

4Sh(l) 4Sa(r)

A zarojelekben szerepls karakterek azt jelzik, hogy jobb, vagy bal oldali poziciérol
van szo.

Az opcionalis kotéslista argumentum egy zardjelek kozott 1évs karakterlanc,
melyben minden egyes karakter egy kett6s kotés elGfordulasat jelzi a betik al-
tal meghatérozott éleknél. A kotésleirdas néhany esetben tetszéleges, ha viszont
olyan szabalyok fordulnak el6, mint a 4. tablazatban szereplék, akkor a kémiai
konvenciokhoz hien alkalmazkodik. Mivel az alapértelmezett kiiratés egy teljesen
telitetlen forméat eredményez, ezért egy opcionélis [H] argumentumot kell hasznal-
nunk telitett alakzat megjelenitésére.

Az atomlista argumentum a heteroatomok listaja, pl.: 1==N azt jelenti, hogy az
1. pozicion egy nitrogén atom szerepel. Ennek meghatarozottnak kell lenni azért,
hogy a parancs heteroatomot helyezhessen az adott pozicidba, és a heteroatomok-
hoz kapcsolodo élek automatikusan csonkuljanak, ezzel helyet biztositva az atom
kifratasahoz.

A szubsztitucios listan adhatjuk meg a szubsztituenseket és kotéseiket. Az ide
vonatkozé kétésmodositokat az 5. tablazat tartalmazza.

Példak, melyeket a

\sixheterov[H]{1==0}{2D==0;6D==0;3==CH$_{3}$;5==CH$_{3}$}
\sixheterov [b]{1==0}{}

\sixheterov [H]{3==0;5==0}{4D==0;6B==ICH$_{2}$;2B==CH$_{3}$}
\sixheterov [H] {3==S;5==S}{4Sa==SiMe$_{3}$;4Sb==Li}

parancsok allitanak els:
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4. tablazat. A \sixheterov és \sixheterovi kotéslista-argumentumai

Karakterek Megjelenitett szerkezet
semmi vagy r jobb oldali atom

| bal oldali atom

H vagy [] teljesen telitett alak

a 1,2-kettds kotés

b 2,3-kettds kotés
c 4,3-kettGs kotés
d 4,5-kettGs kotés
e 5,6-kettds kotés
f 6,1-kettss kotés
A aromas gyuri

{n+} + jel az n. nitrogén atomnal (n = 1...6)
0) 0) S S
CH, CHj Y ><
0] Li SiMe3

Meg kell emliteni, hogy ugyanezeket a vegyiileteket mésféleképpen is meg
lehet rajzolni. A \pyridinev, \pyrazinev, \pyrimidinev, \pyridazinev, és
\triazinev parancsok a \sixheterov makrén alapulnak. Ezek a parancsok any-
nyiban kiiléonb6znek, hogy a neviiknek megfelel§ vazhoz kapcsolhatunk szubszti-
tuenseket, és nem rendelkeznek atomlistaval.

Példéaul, az alabbi parancsok

\pyridinev[H]{1==H;4D==0;2==CH$_{3}$;6==CH$_{3}$}
\sixheterov[H]{1==N}{1==H;4D==0;2==CH$_{3}$;6==CH$_{3}$}

\pyridinev[be]{1==H;4D==0;2==CH$_{3}$;6==CH$_{3}$2}
\sixheterov[bel {1==N}{1==H;4D==0;2==CH$_{3}$;6==CH$_{3}$}

a kovetkezs szerkezeteket eredményezik:
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5. tablazat. Helyzetszamok és kotés modositok a szubsztiticios listdban

Kotés modositok

Megjelenitett szerkezetek

n vagy nS exociklikus egyszeres kotés az n. atomnél
nD exociklikus kettss kotés az n. atomnél
nA egyszeres alfa kotés az n. atomnél
nB egyszeres béta kotés az n. atomnél
nSa egyszeres alfa kotés az n. atomnal
nSb egyszeres béta kotés az n. atomnal
nSA egyszeres alfa kotés az n. atomnal (pontozott vonalak-
kal)
nSB egyszeres béta kotés az n. atomnél (vastag vonalakkal)
CH; CHj; CH; CHj
vagy
0) 0)
! |
CH; N CH; CH; N CHj
| vagy ]
0] 0]

A \sixheterovi makr6 hattagu heterociklusos szarmazékok fliggéleges, inverz
rajzolasara hasznalhato (hetarom.sty). Ezen parancs formaja a kovetkezs:

\sixheterovi [kdtéslistal{atomlista}{szubsztiticios lista}

A helyettesitési poziciok jelolésére szolgald helyzetszamok (1-6) és a kotésleirok
(a-f) az alabbi abran lathatok:
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4Sb 1 4Sa

A kovetkezs strukturdkat nyerjiik, ha fént bemutatott példakban szerepld
\sixheterov parancsot a \sixheterovi parancsra cseréljiik.

Példaul a

\sixheterovi[H]{1==0}{2D==0;6D==0;3==CH$_{3}$;5==CH$_{3}$}
\sixheterovi[b]{1==0}{}
\sixheterovi[H]{3==0;5==0}{4D==0;6B==ICH$_{2}$;2B==CH$_{3}$}
\sixheterovi[H] {3==S;5==5}{4Sa==SiMe$_{3}$;4Sb==Li}

parancsok
(0] Li SiMe3

CHs CHs O/\O S><S

0 0 ICHQMCHg v

formulakat hozzék létre.

A \sixheterov és \sixheterovi parancsok ekvivalens eredményt adnak, ha
az atomlistaban és a szubsztittcids listaban a szamozas modjat megvaltoztatjuk.
Tekintsiik példaként a

\sixheterov [H]{4==S}{1D==0}
\sixheterovi[H]{1==S}{4D==0}

parancsokat, melyek ugyanazt a szerkezetet allitjak els:

Viszont az utébbit részesitjiik elényben, mert a gytird atomjainak sorrendje meg-
egyezik a gyakorlatban hasznélttal. Ez indokolja az ilyen tipusi makrok inverz
valtozatanak meglétét.
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A \pyridinev (vagy \pyridinevi) parancs egy nitrogén atomot helyez egy
lenitéséhez a \sixheterov parancs hasznalhaté, mint ahogy azt a kovetkezd példa
is szemlélteti, melyben piridin N-oxid kiilonbo6z6 képletei vannak abrazolva.

\pyridinevi [r{1+}]1{1==0$"{-}$}
\sixheterov [r{2+}]{2==N}{2==0$"{-}$}
\sixheterov [r{3+}]1{3==N}{3==0$"{-}$}
\pyridinev[r{1+}]1{1==0$"{-}$2}

?_

QO Q. d
+

X X X N\O_ N

O

Egy bels6 nitrogén atom toltésének helyzetét tobbféleképpen megadhatjuk. Ha
a \sixheterov atomlistajaban tolt6tt atomot adunk meg, akkor a t6ltés helyzetét
is befolyasolhatjuk:

\sixheterov{4==N$_{+3}$}{4==0$"{-}$}
\sixheterov{2==N$_{+}$}{2==0$"{-}$}
\sixheterov{3==N$~{+}$}{3==0$"{-}1$}
\sixheterov{1==N$~{+}$}{1==0$"{-}$}

O

|
o~ N
N+
1‘\I+ o

O

4.2. Vizszintes hattagii heterociklusok rajzolasa

A \sixheteroh makro egy altalanos parancs a hattagi heterociklusok horizontalis
tipusi rajzolasahoz (hetaromh.sty). Formaja:

\sixheteroh[kotéslistal{ atomlista}{szubsztiticios lista}

A szubsztiticios pozicidk jeldlésére szolgalo helyzetszamok, valamint a kotésleirok
jol lathatok a kovetkezs grafikonon:
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B, P
2—

1Sh(l / \ _4Sb(r)

1Sa(l) /f\ /d\4Sa(r)

—5
6Sb(1y” \ € | ™58hb(r)
GSa(lr) 5Sa(Ir)

Minden egyes zardjelben szerepls karakter azt jelzi, hogy jobb vagy bal oldali
poziciordl van szd. A szubsztittcios lista és kotéslista argumentumok az 5. és
4. tablazatban talalhatok.

Tekintsiik az alabbi példékat, ahol a

\sixheteroh[H]{1==0}{2D==0;6D==0;3==CH$_{3}$;5==CH$_{3}$}
\sixheteroh[b]{1==0}{}

\sixheteroh [H]{3==0;5==0}{4D==0;6B==CH$_{2}$1;2B==CH$_{3}$}
\sixheteroh[H]{3==5;5==5}{4Sa==SiMe$_{3}$;4Sb==Li}

parancsok a kovetkez§ struktirakat eredményezik:

Q O @ (K,

A \sixheterohi makré a hetaromh sty csomagban van definidlva, mely hattagu
heterociklusok vizszintes, inverz formaban torténd kirajzolasara alkalmazhato. Ez
a parancs a kdvetkezSképpen néz ki:

\sixheterohi [kotéslistal{atomlista}{szubsztitucios lista}

Az alabbi diagram mutatja a helyzetszamokat (1-6) a szubsztiticios pozicidk je-
16léséhez, valamint a kotésleirokat (a-f) a kettés koteések elhelyezéséhez:

3Sb3Sa\lr‘ ) %Sa 11?D

4Sb(1 / \ - 1Sb(r)
4Sa(1) /d\ /f\ 1Sa(r)

—6
5S5b(1y” \ € | >6Sb(r)
5Sa(lr) 6Sa(lr)

A zarojelben 1évs betii jelzi, hogy jobb vagy bal oldali poziciorél van szo. A
szubsztitucids lista és kotéslista-argumentumok az 5. és 4. tablazatban tekinthetsk
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meg.

Példéaul, a

\sixheterohi[H]{1==0}{2D==0;6D==0;3==CH$_{3}$;5==CH$_{3}$}
\sixheterohi[b]{1==0}{}
\sixheterohi[H]{3==0;5==0}{4D==0;6B==ICH$_{2}$;2B==CH$_{3}$}
\sixheterohi[H] {3==5;5==S}{4Sa==Me$_{3}$Si;4Sb==Li}

parancsok
— O S
: Li :
Q 0= MesSi ><
O S
CHj; O ICH,

vegylileteket rajzoljak ki.
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5. Ot-, illetve kevesebb tagi heterociklusok

5.1. Fiigg6leges G6ttagii heterociklusok rajzolasa

A \fiveheterov parancs egy altaldnos makro6 az 6ttagi heterociklusos szarmazé-
kok fiiggsleges megjelenitéséhez (hetarom.sty). Alakja a kovetkezd:

\fiveheterov [kotéslistal{atomlista}{szubsztiticios lista}

A helyettesitési pozicidkat jelols helyzetszamok, és kotésmodositok a kettds koté-
sek beallitdsdhoz az alabbi abrén lathatok:

4Sb(1) 3Sb(r)

Minden egyes zarojelben szerepls bett azt jelzi, hogy jobb vagy bal oldali poziciérol
van sz0.

Az opciondlis kotéslista argumentum egy zardjelek kozott 1évs karakterlanc,
melyben minden egyes karakter egy kettds kotés elGfordulasat jelzi a bettk altal
meghatarozott éleknél. (6. tablazat).

Mivel az alapértelmezett kotéslista egy teljesen telitett alakzatot ir ki, a
\fiveheterov nem igényli az opciondlis [H| argumentumot, ellentétben a \six-
heterov paranccsal.

A szubsztitucios listan adhatjuk meg a szubsztituenseket és kotéseiket. Az ide
vonatkozé kétésmodositokat a 5. tablazat tartalmazza.

Peéldak, melyeket a

\fiveheterov[H]{1==0}{2D==0;6D==0;3==CH$_{3}$;4==CH$_{3}$}
\fiveheterov[b]{1==0}{}
\fiveheterov[H]{2==0;5==0}{1D==0;3B==CH$_{2}$I;4B==CH$_{3}$}
\fiveheterov[H]{2==S;5==S}{1Sa==SiMe$_{3}$;1Sb==Li}

parancsok allitanak els:

CH3 CHS CH,‘_’,\ /CHQCH3
‘ 0) 0) S S
0 0 ~0” \H/ X
0 Li SiM63
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6. tabldzat. A \fiveheterov és \fiveheterovi kotéslista-argumentumai

Karakterek Megjelenitett szerkezet

a 1,2-kett6s kotés

b 2,3-kettds kotés

c 4,3-kettss kotés

d 4,5-kettGs kotés

e 5,1-kettds kotés

A aromés gyurd

{n+} pozitiv toltés az n. nitrogén atomnal (n = 1...6)
{0+} + (vagy —) jel kozépen

Ottagt heterociklusos vegyiiletek fiiggsleges, inverz rajzolasdhoz a \five-
heterovi makrot hasznalhatjuk (hetarom.sty). Ezen parancs alakja:

\fiveheterovi [kdtéslistal{atomlista}{szubsztiticios lista}

Az alabbi abran lathaté a szubsztiticids pozicidk szamozasa:

1Sb(1) 1Sa(r)
Y /28b(1)

5Sa(l) —5 %2’ 2a(r)
d| b

4Sa(l) —4——/—3—3Sa(r)

asb(1)/ \3Sb(r)

Az opcionilis kotéslista argumentum a kettSs kotéseket hatarozza meg a
6. tablaban leirtak segitségével. A karakterek (a-e) barmely kombinaciojat a kétés-
listaban alkalmazva képesek vagyunk mind telitett, mind telitetlen szarmazékok
rajzolasara.

A szubsztiticios lista minden egyes szubsztituenst egy helyzetszammal és egy
kotés modositoval nevez meg (5. tabla, ahol az n egy egész szamot jelol 1 és 5
kozott).

Példék, melyeket a

\fiveheterovi[H]{1==0}{2D==0;6D==0;3==CH$_{3}$;4==CH$_{3}$}
\fiveheterovi[b]{1==0}{}
\fiveheterovi[H]{2==0;5==0}{1D==0;3B==CH$_{2}$I;4B==CH$_{3}$}
\fiveheterovi[H]{2==S;5==S}{1Sa==SiMe$_{3}$;1Sb==Li}

parancsok allitanak els:
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CH3 CH; CH; CH,CH;

5.2. Vizszintes 6ttagt heterociklusok rajzolasa

Az Sttaga heterociklusos szdrmazékok vizszintes rajzoladséhoz a \fiveheteroh
makro all rendelkezésiinkre. (hetaromh.sty). A parancs a kovetkezo:

\fiveheteroh [kdtéslistal{atomlista}{szubsztiticios lista}

A helyettesitési pozicidkat jelols helyzetszamokat az alabbi dbra szemlélteti:

3Sa(lr) 2Saglr

3Sh(l) i/ Sh(r)
& _ 1Sb(r)
¢ < 1Sa(r)
4Sb 1) ?\5Sb (r)
a( 5Sa(Ir)

Azt, hogy jobb vagy bal oldali poziciérol van szo, a zardjelben szerepls beti jelzi.

Az opcionalis kotéslista argumentum egy zardjelek kozott 1évs karakterlanc,
melyben minden egyes karakter egy kettds kotés elGfordulasat jelzi a bettk altal
meghatarozott éleknél. (6. tabla).

Az atomlistaban tudjuk megadni azokat az atomokat, amelyeket a csucsokba
szeretnénk helyezni.

A szubsztitiucios listan a szubsztituenseket sorolhatjuk fel, melyhez a 5. tabla-
zatban szerepld kotésmodositok nytjtanak segitséget.

Néhany példa a parancs hasznalatara:

\fiveheteroh{1==0}{2D==0;5D==0;3==CH$_{3}$;4==CH$_{3}3$}
\fiveheteroh[b] {1==0}{}
\fiveheteroh{2==0;5==0}{1D==0;3B==CH$_{2}$CH$_{3}$;4B==CH$_{3}$}
\fiveheteroh{2==8;5==8}{1Sa==SiMe$_{3}$;1Sb==Li}

melyek a kovetkezs szerkezeteket eredményezik:
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CHj 0] CH,CH;

fg e <k

0113 0] CI{3

Ennek a makrénak is létezik inverz valtozata, a \fiveheterohi, mely
Ottagi heterociklusos szarmazékok vizszintes, inverz rajzolasat teszi lehetGvé
(hetaromh.sty). Alakja:

\fiveheterohi [kotéslistal {atomlista}{szubsztitucids lista}

A kovetkezs diagram abrézolja a szubsztiticios poziciokat jel6ls helyzetszamokat,
valamint a kotés specifikaciokat a kettds kotések megfeleld elhelyezéséhez.

T, P
1Sh(1) /
1Sa(l) \

5b(1y” | d \ \4Sb (r)
5Sa(lr) 4Sa()

Az alabbi példakban jol lathato, hogyan valdsithatok meg a kovetkezs alakzatok.

\fiveheterohi{1==0}{2D==0;5D==0;3==CH$_{3}$;4==CH$_{3}$}
\fiveheterohi[b]{1==0}{}
\fiveheterohi{2==0;5==0}{1D==0;3B==CH$_{2}$CH$_{3}$;4B==CH$_{3}$}
\fiveheterohi{2==5;5==5}{1Sa==Me$_{3}$Si;1Sb==Li}

CHj; CH,CH3

QS e

CHj

5.3. Négytagu heterociklusok rajzolasa

A \fourhetero makrot a négytagt heterociklusok megjelenitésére hoztik létre a
kovetkezd formaban (hetarom .sty):

\fourhetero [kotéslistal{atomlista}{szubsztiticios lista}
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7. tdblazat. A \fourhetero parancs kotéslista-argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezet

none alapvegyiilet (teljesen telitett)

a 1,2-kett6s kotés

b 2,3-kettds koteés

¢ 3,4-kettGs kotés

d 4,1-kettSs kotés

{n+} pozitiv toltés az n. nitrogén atomnal (n = 1...4)

A helyzetszamok jellése a szokott moédon torténik, amint az a kdvetkezs abran is
lathato:

. 4Sb(1) 3Sh(r)
4(1)\43/3( ) 4Sa(l) A46 | 3Sa(r)
| |b
a—a 1Sa(l) —A—%—2Sa(r)
1() 2(r) 1s1o(1)7 ‘ iSb(r)

A zarojelben szerepld bett jelzi, hogy jobb vagy bal oldali poziciérdl van sz6, mind
a szimpla, mind a dupla oldali poziciéknal.

A kotéslista egy opciondlis argumentum, melyben a kotésleirokat adhatjuk
meg. Ezek a specifikacidk a 7. tablazatban taldlhatok.

Az atomlista argumentum megadésa a szokasos az n. pozicidhoz kapcsolt hete-
roatomokat illetGen. Példaul, az 1==N azt jelenti, hogy az 1. poziciéba egy nitrogén
atom keriil. (n=1...4)

Minden egyes szubsztituens egy helyzetszammal és egy kotésmodositoval ad-
haté meg a szubsztittcios listAn. Ebben segitségiinkre lehet a 5. tablazat, ahol n
egy szamot jeldl, amelyre n =1...4 igaz.

Peéldak,

\fourhetero{1==N}{1==H}
\fourhetero{1==0}{3Sa==C00H; 3Sb==CO0H}
\fourhetero{1==0;2==0}{3Sa==C00H; 3Sb==CO0H}

melyek az alabbi szerkezeteket allitjak eld:
COOH COOH

’j DLCOOH ’—%COOH
0 0—0

N
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8. tablazat. A \threehetero parancs kotéslista-argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezet

none telitett vegyiilet

a 1,2-kett6s kotés

b 2,3-kettds koteés

¢ 3,1-kettSs kotés

A aromés gyurd

{n+} pozitiv toltés az n. heteroatomnal (n = 1...3)

n = 4 — kiils6 pozitiv toltés az 1. pozicional
n =5 — kiils6 pozitiv toltés az 2. pozicionél
n = 6 — kiils6 pozitiv toltés az 3. pozicionél
{0+} pozitiv toltés a ciklopropan gytiri kdzepén

5.4. Haromtagu heterociklusok rajzolasa

A \threehetero makr6t a hetarom.sty fijlban haromtagi heterociklusok szer-
kesztésére definidltak a kovetkezSképpen :

\threehetero [kitéslistal{ atomlista}{szubsztiticios lista}

Az alabbi adbrak a megszokott méodon jelolik a helyzetszamokat:

) 3Sb(1) 2Sb(r)
3(1)\372/2( ) 3Sa(l) 7\3£2/—28a(r)
\\1// e\l/ﬂi

| /\
1(Ir) 1Sh(l) 1Sa(r)

A szimpla, illetve a dupla oldali pozicidknal a zardjelben szerepld betl azt
jelzi, hogy jobb vagy bal oldali poziciérél van szo.

Az opcionilis kotéslista argumentum a kettGs kotések meghatarozésara szolgal
a 8. tablazat alapjan.

Az atomlista argumentum megadésa a szokasos az n. pozicidhoz kapcsolt hete-
roatomokat illetGen (n = 1...3). Példaul, az 1==N azt jelenti, hogy az 1. pozicioba
egy nitrogén atom kertil.

Minden szubsztituens egy helyzetszammal és egy kotésmodositoval irhaté le a
szubsztittucios listan. Az ide vonatkozo specifikiciok a 5. tablazatban talalhatok,
amelyben n szamra n = 1...3 igaz.

A példék szemléltetik, hogyan rajzolhatok meg az aldbbi szerkezetek.

\threehetero{1==N}{1==H;2Sa==C00CH$_{3}$;2Sb==CO0CH$_{3}$}
\threehetero{1==0}{2Sa==C00H; 2Sb==CO0H}
\threehetero{1==8}{3Sa==H$_{3}$C;3Sb==H$_{3}$C}
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COOCH;3

YWZZCOOCHg

COOH

:07/COOH
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6. Két hattagiu heterociklusbél all6 gytrtik

6.1. Fiigg6leges alakzatok rajzolasa

Két hattagu heterociklusbol 4ll6 gyiirtt a \decaheterov paranccsal tudunk fiig-
goleges alakban megjeleniteni. (hetarom.sty)

\decaheterov [kotéslistal{ atomlista}{szubsztiticios lista}

A helyettesitési pozicidkat jelols helyzetszamok, valamint a kettds kotések jelo-
lésére szolgalo karakterek az alabbi grafikonon lathatok:

8Sb0< 8 1 1Sa(r)

A szimpla, illetve dupla oldalu pozicioknal a zardjelben szerepld betii jelzi,
hogy jobb vagy bal oldali poziciérél van szé.

Az opcionalis kotéslista argumentum egy kotésminta leirdsara szolgél, mely-
hez a 9. tablazat nyujt segitséget. Itt kell megjegyezni, hogy az alapértelmezett
szerkezet telitetlen.

Az atomlista az n = 1...8 poziciokat illetGen az eddigiekhez hasonlo formét
mutat, viszont a 4a pozicién egy heteroatom ugy adhaté meg, hogy 4a==N vagy
9==N, a 8a pozicién pedig gy, hogy 8a==N vagy {{10}}==N.

A szubsztiticios listan sorolhatjuk fel a szubsztituenseket. Ehhez a 5. tablazat-
ban 1év6 modositokat hasznalhatjuk fel.

A

\decaheterov[H] {7==0}{6D==0;9A==H; {{10}A}==CH=CH$_{2}$}
\decaheterov[H] {5==0}{9==0H;{{10}}==0H}
\decaheterov[ch]{1==0}{9A==\1moiety{HOCH$_{2}$};{{10}A}==H;%
4==CH$_{3}$;7==H$_{3}$C}

parancsok a kovetkez§ alakzatokat eredményezik:

CH=CH, OH
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9. tablazat. A \decaheterov parancs kotéslista-argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezet
semmi vagy r  decahetero (jobb oldali)

1 decahetero (bal oldali)

Hor ] teljesen telitett forma

a 1,2-kett6s kotés

b 2,3-kettds kotés

¢ 4,3-kettGs kotés

d 4. 4a-kettds kotés

e 4a,5-kettds koteés

f 5,6-kettSs kotés

g 6,7-kettGs kotés

h 7,8-kettGs kotés

i 8,8a-kettds kotés

J 1,8a-kettds kotés

k 4a,8a-kettds kotés

A aromas gytrd (jobb oldali)
B aromas gytri (bal oldali)
{n+} pozitiv t6ltés az n. nitrogén atomnal (n = 1...10)

A hetarom sty fajlban definialt \decaheterovi parancs a \decaheterov inverz
véltozata.

\decaheterovi [kdtéslistal{atomlista}{ szubsztiticios lista}

A szubsztiticios poziciokat jel6ls helyzetszamokat (1-10), és a kettds kotések je-
16lésére szolgélo kotésleirokat (a-k) a kovetkezs dbra reprezentalja:

Sa( ) Sb(l)
55b(1) 5 4 4Sa(r)

GSb(l\ fy g/4\c /35D(x)

Sa(l) — 3—3Sa(r
7Sa(l) g\ X ‘b2S()
a(l)— 2 a(r
et s

7Sb(1)/ /\ 16/ \ '25b(r)
8Sb(l) 8 1 1Sa(r)
Sa(r) Sb(1)

A zarojelben 1évé karakter azt jelzi, hogy jobb vagy bal oldali poziciérol van
sz0 a szimpla, illetve dupla oldalu poziciénéal. Az argumentumait ugyanolyan mo-
don adhatjuk meg, mint azt a \decaheterov parancsnél lathattuk.
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Példak az inverz makr6 hasznalatara:

\decaheterov[H] {7==0}{6D==0;9A==H; {{10}A}==CH=CH$_{2}$}
\decaheterov[H] {5==0}{9==0H;{{10}}==0H}
\decaheterov[ch]{1==0}{9A==\1moiety{HOCH$_{2}$};{{10}A}==H;%
4==CH$_{3}$;7==H$_{3}$C}

CHs;

OH HOCH,

CH-CH, OH

6.2. Vizszintes alakzatok rajzolasa

A \decaheteroh parancs (carom.sty) a \decaheterov vizszintes megfelelGje. A
kotés- és a szubsztitucios lista alakja és felsorolasuk a korabbi makrékhoz hason-
loak, és a listakhoz kapcsolodo tablazatok is ugyanazok. (5. és 9. tablazat)

\decaheteroh [kotéslistal{ atomlista}{szubsztitucios lista}

A szubsztitucids pozicidkat jel6ls helyzetszamokat és a kettGs kotések megadasihoz
sziikséges kotésleirokat a kovetkezs abra mutatja be:

SN

1Sb(1) ~_ / \46 - 4Sb(r)

1Sa(1) /Jl\ k /d\ 4Sa(r)
10-90—9—9

8Sb(1) ~_! Ne _55b(r)

8Sa(l) ~h /5f\ 5Sa(r)

7Sb1)/\ B \\GSbr
7Sa(Ir)  6Sa(r)

A zarojelben 1évs karakter (r, 1, vagy Ir) azt jelzi, hogy jobb vagy bal oldali po-
ziciorol van sz6 az egy-, és kétoldali pozicioknél. A kotéslista opcionélis argu-
mentum, mely egy, a 9. tablazatbol valasztott bettikbsl alkotott karakterlancot
tartalmaz.

Példak a makr6 hasznalatara:

\decaheteroh[H] {7==0}{6D==0;9A==H; {{10}A}==CH$_{2} $=CH}
\decaheteroh[H] {5==0}{9==0H;{{10}}==H0}
\decaheteroh[ch]{1==0}{9A==CH$_{2}$0H; {{10}A}==H;%
4==CH$_{3}$;7==CH$_{3}$}
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Az altaluk megjelenitett vegyiiletek:

HO OH

CH3

A \decaheterohi parancs (carom.sty) a \decaheteroh inverz parja. A kotés-
és a szubsztitucios lista alakja és felsorolasuk a korabbi makrokhoz hasonléak, és
ugyanazok a tablazatok érvényesek. (5. és 9. tablazat)

\decaheterohi [kdtéslistal{atomlista}{szubsztiticios lista}

A helyettesitési poziciokat jelols helyzetszamokat és a kettds kotések megadasahoz
sziikséges kotésleirokat az alabbi diagram reprezentalja:

W, P

2
4Sb(1) \a4/ \1 _1Sb(r)
4Sa(l) /j\ Kk /d\ 1Sa(r)
9--9—10—10
55b(1) >1/ \€ _ 8Sh(r)
5Sa(l) hi ff\ 8Sa(r)
6Sh(1y” \\7Sb (r)

\
GSa(lr) 7Sa(r)
Példaul, a

\decaheterohi [H] {7==0}{6D==0;9A==H; {{10}A}==CH=CH$_{2}$}
\decaheterohi [H]{5==0}{9==H0;{{10}}==0H}
\decaheterohi[ch]{1==0}{9A==HOCH$_{2}$;{{10}A}==H;%
4==CH$_{3}$;7==CH$_{3}$}

utasitasok
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szerkezeteket valdsitjak meg.
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7. Hat- és ottagt heterociklusokbdl osszekapcsolt
gyurik
7.1. Fiiggoleges alakzatok rajzolasa

A \nonaheterov parancs heterociklusos vegyiiletek egy tjabb véaltozatdnak meg-

\nonaheterov [kdtéslistal{atomlista}{szubsztiticios lista}

A helyzetszamok (1-9) és a kotésleirok (a-j) ezen az abréan lathatok:

4Sh(l) 4Sa(r)

5Sb(1) 8 3Sb(r)
59a(l) \f5e/y\d % 3?353@)
6Sa(l) —6\7 ~< ?i\ /az—2Sa(r)

A zarojelben 1évs karakter azt jelzi, hogy jobb vagy bal oldali poziciérél van szo6
szimpla, és dupla oldald pozicié esetében.

A koteéslista opcionalis argumentum, melyben a kettds kotéseket tudjuk felso-
rolni a 10. tablazat alapjan.

Az atomlista megadasa a szokdsos az n. pozicidhoz kapcsolt heteroatomokat
illetGen (n = 1...7). Példaul, az 1==N azt jelenti, hogy az 1. poziciéba egy nitrogén
atom keriil. Eltérés a 3a és 7a pozicioknal figyelhet6 meg. Az el6bbi pozicibba
heteroatomot példaul igy helyezhetiink: 3a==N, vagy 8==N; az utdbbiba pedig a
kovetkezképpen: Ta==N, vagy 9==N.

A szubsztitucios lista alakja a szokasos, kivéve hogy a 3a és Ta helyzetszamok
8-ra és 9-re cserélédtek ki.

Az alabbi példak

\nonaheterov[bjgl{1==N;3==N;5==N;7==N}{1==H;5==H;4D==0}
\nonaheterov[bjgel {1==N;5==N;7==N}{1==H;3==C$_{6}$H$_{5}$;4==NHCH$_{3}$}
\nonaheterov[bjge] {1==S;2==N}{3==C1}

a kovetkezd alakzatokat hozzak létre:
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10. tdblazat. A \nonaheterov parancs kotéslista-argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezet
semmi vagy r aromdas hattaga gytrd

H vagy [] teljesen telitett forma

1,2-kett6s kotés

2,3-kettGs kotés

3,3a-ketts kotés

4, 3a-kettds kotés

4,5-kett6s kotés

5,6-kettss kotés

6,7-kettSs kotés

7,7a-kettGs kotés

1,7a-kettds kotés

3a,4a-kettds kotés

aromas gytrid (hattaga gytrd)
aromas gytri (6ttaga gytrd)

{n+} pozitiv toltés az n. nitrogén atomnal (n = 1...9)

W ER o a0 o

Cl

g~

A parancs inverz megfelelGje a \nonaheterovi makro, mely alakja a kévetkezs:
\nonaheterovi [kdtéslistal {atomlista}{szubsztiticios lista}

A helyzetszamok a mér ismert médon vannak definialva:

Sa(r) Sb(l)
7Sb l< /7 1 ISa( )

2Sh(r
& T 1 /—QSa()

)
f] K b
) ——3—38a(r)
ssb()” N % \3Sh(r)
4SH(1)  4Sa(r)

Azt, hogy jobb vagy bal oldali poziciordl van sz, a zardjelben szerepls beti jelzi
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egy-, és kétoldala pozici6 esetében egyarant. A kotéslista opciondlis, hasznélata-
kor a 10. tablazat nyujt segitséget.

Példak az inverz makr6 hasznalatara:

\nonaheterovi[bjg]{1==N;3==N;5==N; 7==N}{1==H;5==H;4D==0}
\nonaheterovil[bjgel{1==N;5==N;7==N}{1==H;3==C$_{6}$H$_{5}$;4==NHCH$_{3}$2}
\nonaheterovi[bjgel {1==5;2==N}{3==C1}

| |
gaNgagNgn
0 NHCH,

A \nonaheterovi (vagy a \nonaheterov) parancs szubsztiticios listdjaban
egy szubsztituens megadhaté egy hidf§ pozicion is.

\nonaheterovi[e]{6==0}{1B==CH$_{3}$;2B==0H;4==C00CH$_{3}$;%
7B==\1moiety{glucose-$\beta$-0};8B==;9B==}

Igy all el6 a loganin szerkezeti képlete:

glucose-3-0O CHj
OH
0]
NN
COOCH;3

7.2. Vizszintes alakzatok rajzolasa

A \nonaheteroh parancs heterociklusos vegyiiletek ujabb valtozatdanak megje-
lenitését teszi lehetévé. A makrét a hetaromh.sty fajl tartalmazza.

\nonaheteroh [kotéslistal{ atomlista}{szubsztiticios lista}

Az eddigiekhez hasonlé modon torténik a helyzetszamok jelolése, kivéve azok
irdnyat, amint az az dbran lathato:
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3Sa(lr Sa(lr
3Sb(1)\( 3)bj/gSL(r)
\a_ 1Sb(r)
¢ j 1i< 1Sa(r)
8899
4Sh(1) d4/ A\ 78 (1)

ssby” | T | 6Sb(r)
5Sa(lr)  6Sa(lr)

A zéardjelben 1évs karakter (r, 1, vagy Ir) azt jelzi, hogy jobb vagy bal oldali pozi-
ciorol van sz6 egy-, illetve kétoldala pozicional. A 10. tablazatban felsorolt karak-
terek kettds a kotések kotéslistaban valo leirasara hasznalhatok. A kotéslista itt
is opcionélis argumentum.

Az atomlistat a szokasos alak jellemzi az n. pozicidhoz kapcsolt heteroatomokat
illetéen (n = 1...7) Példaul, az 1==N azt jelenti, hogy egy nitrogén atom keriil az
1. pozicioba. Eltérés a 3a és Ta pozicional van. Az el6bbi pozicidba heteroatomot
példaul igy helyezhetiink: 3a==N, vagy 8==N; az utébbiba pedig a kévetkezSképpen:
Ta==N, vagy 9==N.

A szubsztittcios lista alakja annyibban lesz mas, hogy a 3a és Ta helyzetsza-
mok 8-ra és 9-re cserélgdtek ki.

Példék:

\nonaheteroh[bjgl {1==N;3==N;5==N;7==N}{1==H; 5==H;4D==0}
\nonaheteroh[bjgel {1==N;5==N;7==N}{1==H;3==C$_{6}$H$_{5}$;4==NHCH$_{3}$}
\nonaheteroh[bjge]{1==5;2==N}{3==C1}

Az utasitasok eredményei:

CoHs Cl
N=\ =\ =N
N—H N—H
0= y JN NHCH3—<}\I JN
/

H

A parancs inverz megfelelGje, a \nonaheterohi makro szintén a hetaromh sty
fajlbol érhets el. Alakja a kdvetkezd:

\nonaheterohi [kotéslistal { atomlista}{szubsztitucids lista}
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A pozicidinak szamozasa megegyegyezik a parancs eredeti parjanal bemutatottal:

D, P

1Sh(1) \3/2 .
1Sa(1)/il\ ,]
9—9-"-8—8
7Sh(1) b/ Y | 4Sb(r)
6Sh(ly” \6 £ >ssb0

A zaréjelben szerepls karakter jelzi, hogy melyik oldali poziciorél van szo
szimpla, illetve dupla oldalu pozici6 esetén. Az opcionalis kotéslista a 10. tablazat-
ban felsorolt karaktereket hasznalja a kettGs kotések meghatarozasahoz.

Példak az inverz makr6 hasznalatara:

\nonaheterohi[bjgl{1==N;3==N;5==N; 7==N}{1==H;5==H;4D==0}
\nonaheterohi[bjgel {1==N;5==N;7==N}{1==H;3==C$_{6}$H$_{5}$;4==NHCH$_{3}$2}
\nonaheterohi[bjge] {1==8;2==N}{3==C1}

CeHs Cl
/Ni

H— H—N

=
\ —0 1@ />—NHCH3

N N
\
H

—N
ﬁ
N
N

39



8. Tovabbi ciklikus vegyiiletek

8.1. Szék formaja ciklohexan rajzolasa
8.1.1. Szabalyos képlet

A \chair makro szék formaja ciklohexan szarmazékok rajzoldsasa szolgél
(ccycle.sty). A parancsnak az alakja a kovetkezs:

\chair [kdtéslista]l {szubsztiticios lista}

A szubsztitucios pozicidk jelolésére hasznalt helyzetszamokat az alabbi abra szem-
lélteti:

A zarojelben 1évs karakter jelzi, hogy egy pozicié melyik oldalon helyezkedik
el. Az ilyen tipusu makrokban ez mindig rogzitett.

Az opcionalis kotéslista argumentum egy zardjelek kozott 1évs karakterlanc,
melyben minden egyes karakter egy kettds kotés el6fordulasat jelzi a betiik altal
meghatarozott éleknél. A kotésleirds néhany esetben tetszéleges, ha viszont a
11. tablazatban elsirt betiik szerepelnek benne, akkor a kémiai konvencidékhoz
hiien alkalmazkodik.

A szubsztitucios listat a megszokott moédon adhatjuk meg, kivéve a mdodosito-
kat, melyeket tengelyirdnya szubsztituenseknél ’Sa’-val, egyenlitG koriili szubszti-
tuenseknél "Se’-vel jeldljiik, és *D’-vel irhatjuk el6 egy szubsztituens kettds kotéssel
val6 kapcsolddasat.

Példak szék formaja vegyiiletekre:

\chair{1D==0;2Se==H$_{3}$C;2Sa==CH$_{3}$;6Se==CH$_{3}$;65a==CH$_{3}$}
\chair [b]{1D==0;4Se==CH$_{3}$;4Sa==CH$_{3}$}

0 0
N\ CHs N
H;C CHs
CH;
CHs CHs
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11. tablazat. A \chair és a \chairi kotéslista-argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezet
semmi ciklohexan

1,2-kett6s kotés
2,3-kettss kotés
4,3-kett6s kotés
4,5-kett6s kotés
5,6-kettds kotés
6,1-kettss kotés

o Q0 T

8.1.2. Inverz képlet

A \chairi inverz, szék forméju ciklohexén szarmazékok megjelenitésére alkalmas
makro (ccyclesty). A parancs:

\chairi[kotéslistal{szubsztiticios lista}

A helyettesitési pozicidkat jelols helyzetszamokat az alabbi grafikon abrazolja:

A zardjelben 1évs karakter jelzi, hogy egy pozicid jobb, vagy bal oldalon he-
lyezkedik el.

A kotéslista opcionélis argumentum, melyre ugyanazok érvényesek, mint a
\chair parancsndl leirtak (11. tablazat).

A szubsztiticios lista megadasa is a makrd parjanal emlitett modon torténik,
tehat itt is ’Sa’, 'Se’ és 'D’ mddositok hasznédlhatok.

Példéaul, a

\chairi{1D==0;2Se==CH$_{3}$;2Sa==CH$_{3}$;6Se==CH$_{3}$;6Sa==CH$_{3}$}
\chairi[b]{1D==0;4Se==CH$_{3}$;4Sa==CH$_{3}$}

utasitasok az alabbi szerkezeteket eredményezik:
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CH; CH,
CH;

CH;

7 O 7

0]

CHj

8.2. Furanézok és piranézok rajzolasa
Furazozokat a \furanose paranccsal tudunk kirajzolni (hcycle.sty). Alakja a ko-
vetkezd:
\furanose [kdtéslistal { szubsztiticios lista}
A szubsztitucios poziciokat jel6l helyzetszamokat és a kotésleirokat az alabbi abra
reprezentalja:
4Sh(l 1Sb(r)

3Sb 2Sb
4Sa(l 1Sa(r)

3Sa(Ir) 2Sa(r)

A zarojelben 1évs karakter jelzi, hogy egy pozicio melyik oldalon helyezkedik
el. Az ilyen tipusi makrokban ez mindig rogzitett.

Az opcionalis kotéslista argumentum egy zardjelek kozott 1évs karakterlanc,
melyben minden egyes karakter egy kettGs kotés elfordulasat jelzi a betiikkel
megegyezl eleknél (12. tablazat).

A szubsztiticios listan a szubsztituenseket a mar ismert moédon adhatjunk meg,
felhasznélva a 5. tablazat tartalmat.

Példaként tekintsiik kdvetkezd utasitasokat:

\furanose{1Sa==H; 1Sb==CH$_{2}$0P0 (0H) $_{2}$;2Sb==\1moiety{HO};3Sa==0H;
6Sb==(0H) $_{2}$0POH$_{2}$C;4Sa==HO}
\furanose [b]{1D==0;2Sa==0H;3Sa==\1moiety{HO0};aSb==HOH$_{2}$C(HO)HC}

melyek az alabbi abrakat allitjak els:
(HO)2OPOH,C CH,OPO(OH), HOH,C(HO)HC

HO —0
H H S
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12. tablazat. A \furanose kotéslista-argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezet

semmi alapszerkezet

a 1,2-kett6s kotés
b 2,3-kettss kotés
c 4,3-kett6s kotés
d 4,5-kett6s kotés
e 5,1-kettds kotés

13. tablazat. A \pyranose kotéslista-argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezet
semmi alapszerkezet
1,2-kett6s kotés
2,3-kettss kotés
4,3-kett6s kotés
4,5-kett6s kotés
5,6-kettds kotés
6,1-kettss kotés

o Qo0 T

Piranozokat a \pyranose paranccsal tudunk létrehozni (hcycle.sty). Alakja:
\pyranose [kdtéslistal {szubsztiticids lista}

Az alabbi abra szemlélteti a helyettesitési poziciok jelolésére szolgald helyzetsza-
mokat:
5Sh(1)
4Sh(l 1Sb(r)
5Sa(9
3Sb 2Sb
4Sa(l) \ 1Sa(r)

3Sa(lr) 2Sa(r)

Azt, hogy egy pozici6 jobb, vagy bal oldalon helyezkedik el, a zardjelben 1év§
karakter jelzi. Az opcionalis kotéslista argumentum egy zéardjelek kozott allo ka-
rakterlanc, melyben minden karakter egy kett&s kotés el6fordulésat jelzi a bettik
altal jelolt éleknél (13. tablazat).

A szubsztiticios listan a szubsztituenseket adhatjunk meg, amihez felhasznal-
hatjuk a 5. tablazatban leirtakat.
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Példak piranéz rajzolasara:

\pyranose [a]{3Sb==0Ac;4Sa==Ac0;55b==CH$_{2}$0Ts}
\pyranose [b]{1D==0;4S5a==Ac0;55b==CH$_{2}$0Ts}

CHQOTS

OA
Ac ) / Ac
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9. Alifas vegyiiletek

9.1. Tetrahedralis egységek rajzolasa

A \tetrahedral makrét tetrahedralis egységek megjelenitésére hasznalhatjuk
(aliphat.sty). A parancs a kovetkezSképpen néz ki:

\tetrahedral [kiegészitd listal{szubsztiticios lista}

Az alabbi adbran a szubsztiticios pozicidkat jelols szamozast lathatjuk:

Ugyanezt a makrét hasznalhatjuk tetitett és telitetlen szarmazékok kiiratésakor
is.

A kiegészit§ lista opcionélis argumentum, melyben egy toltést adhatunk a
kézponti atomnak, pl.: {0+} jelolést hasznalva egy pozitiv toltés (vagy egy masik
karakter) keriil kozépre.

A szubsztitucios listan minden szubsztituens egy helyzetszammal és egy kotés-
modositoval adhaté meg, amiket a 14. tablazatban taldlunk, ahol n egy 1 és 4
kozotti egész szam .

A 0==C kifejezéssel hatarozhatdé meg a szubsztiticios listan, hogy a kézponti
atom szénatom legyen. De a paranccsal az ammoénium ion szerkezeti képletét is
megkaphatjuk.

Példaul a

\tetrahedral{0==C;1==H;2==Cl;3==F;4==Br}
\tetrahedral{0==C;1D==0;2==C1;4==Cl}

\tetrahedral [{}{0+}]{0==N;1==H;2==CH$_{3}$;3==H;4==H}
\tetrahedral{0==N$~{\raise.5ex\hbox{\scriptsize +}}$;%
1==H;2==CH$_{3}$;3==H;4==H}

parancsok a kovetkezs szerkezeti képleteket valésitjak meg:

1 i i i
01—(‘3—Br (—C—Cl CH;—N_—H CHg%\T—H
F H H

Itt meg kell jegyezni, hogy a harmadik képlet kiegészits listaja tartalmaz egy par
alzarojelet, ami fontos a helyes miikodéshez.
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14. tablazat. A \tetrahedral szubsztiticios lista argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezetek

nT harmas kotés az n. atomnal

nD kettSs kotés az n. atomnal

n vagy nS  egyszeres kotés az n. atomnél

nA egyszeres alfa kotés az n. atomnal
nB egyszeres béta kotés az n. atomnal

Ezzel szemben a negyedik képletnél ugyanannak az ammonia ionnak egy maés-
fajta megjelenitését lathatjuk, ahol a pozitiv toltés a kézponti nitrogén atom in-
dexeként ugy van megadva, hogy a fiiggsleges igazitast végzs \raise parancs utin
a bettiméretet beallité \scriptsize parancsot irjuk.

A \square makré tetrahedrélis egységek egy mas tipusu kiiratdsara hasznal-
hato (aliphat.sty). A parancs alakja:

\square [kiegészitd listal{szubsztiticios lista}
A kovetkez$ abra mutatja be a helyettesitési poziciok szamozéasat:
4 1
\O /
3/ \2

Példéak:

\square{0==C;1==H;2==C1;3==F;4==Br}
\square{0==C;1D==0;2==C1;4==C1}

Br\C/H N /
F/ \Cl N\

9.2. Trigonailis egységek rajzolasa

Az \rtrigonal és az \1trigonal a jobbos, illetve a balos trigonalis egységek meg-
jelenitésére alkalmas makrok (aliphat.sty). A két parancs alakja:

\rtrigonal [kiegészitd listal{szubsztiticios lista}
\1ltrigonal [kiegészitd listal{szubsztiticios lista}
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Ezekkel a parancsokkal nyomtatott trigonalis egységekben a 2-0-3 poziciok altal
bezart szog 90°. A kiegészit$ lista és a szubsztittcios lista argumentumok meg-
egyeznek a \tetrahedral argumentumaival.

A kovetkezs példak az alabbi képleteket allitjak eld:

\rtrigonal{0==C;1D==0;2==C1;3==F}
\1trigonal{0==C;1D==0;2==C1;3==F}

F Cl

Cl F

Az \utrigonal és az \Utrigonal makrokkal felfelé irdnyuld trigondlis egysé-
geket rajzolhatunk 90°-os, illetve 120°-os szoggel (aliphat.sty). Ezen parancsok
alakja:

\utrigonal [kiegészitd listal{szubsztiticios lista}
\Utrigonal [kiegészitd listal{szubsztiticios lista}

A kiegészit§ lista és a szubsztiticios lista argumentumok megegyeznek a \tetra-
hedral argumentumaival.

Példak a felfelé irdnyul6 alakzatokra:

\utrigonal{0==C;1D==0;2==C1;3==F}
\Utrigonal{0==C;1D==0;2==C1;3==F}

F Cl
N/ . 9
C C

] |
0 0

Ezzel szemben a \dtrigonal és a \Dtrigonal makrokkal lefelé iranyulo tri-
gondlis egységeket rajzolhatunk 90°-os, illetve 120°-0s szoggel (aliphat.sty). A két
parancs alakja:

\dtrigonal [kiegészitd listal{szubsztiticios lista}
\Dtrigonal [kiegészitd listal{szubsztiticios lista}

A kiegészit§ lista és a szubsztitucios lista argumentumok megegyeznek a \tetra-
hedral argumentumaival.

Példék a lefelé iranyuld alakzatokra:
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\dtrigonal{0==C;1D==0;2==C1;3==F}
\Dtrigonal{0==C;1D==0;2==C1;3==F}

] I
C C

/ \01 P

F
9.3. Etilén szarmazékok rajzolasa
Az \ethylene makroéval etilén szarmazékokat tudunk megjeleniteni 90°-os szoggel
(aliphat.sty). Alakja:

\ethylene [kdtéslistal{atomlista}{szubsztiticios lista}

A kovetkezd abra szemlélteti a szubsztitticios poziciok szadmozasat:

Az atomlista argumentum a kdzponti atomok megnevezésére szolgal. A szubszti-
tacids lista megegyezik a \tetrahedral argumentumaval.

Peéldak,

\ethylene{1==C;2==C}{1==F;2==C1;3==H;4==Br}
\ethylene{1==C;2==C}{1==CH$_{3}$;2==H; 3==CH$_{2}$0H; 4==H}
\ethylene{1==C;2==N}{1==Ph;2==Ph;3==0H}

\ethylene [t{2+}]1{1==C;2==N}{1==CH$_{3}$;2==CH$_{3}$;3==H}

melyek a kovetkezs etilén szarmazékokat allitjak eld:

F\ /Br CH; H
VAN =
Cl H H CH,0OH
Ph CHs
+
N ammN
Ph OH CH; H

Az \ethylenev makroval, amely az \ethylene fiiggsleges megfelelGje, ugyan-
csak etilén szarmazékokat tudunk kifratni 90°-os szoggel (aliphat.sty). A parancs:
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15. tdblazat. A \ethylene kotéslista-argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezetek

{n+} pozitiv toltés (vagy egy masik karakter) az
n. atomnal

d belss kettds kotés (a kozponti 1-2 kozott)

t bels harmas kotés (a kozponti 1-2 kozott)

\ethylenev [kdtéslista]l{atomlista}{szubsztiticios lista}

A szubsztiticios poziciok szamozasat az alabbi abra mutatja:

4\ /3

2

|
1

RN

1 2

Példaul a

\ethylenev{1==C;2==C}{1==F;2==C1;3==H;4==Br}
\ethylenev{1==C;2==N}{1==Ph;2==Ph; 3==0H}
\ethylenev[t{2+}]1{1==C;2==N}{1==H$_{3}$C;2==CH$_{3}$;3==H}

parancsok ilyen fiiggsleges alaku etilén szarmazékokat hoznak létre:
Br H OH H
N S / /
I I I
/N /N /N
F Cl Ph Ph Hs;C CHs

Az \Ethylenev 120°-o0s szbget bezaro etilén szdrmazékok létrehozaséra alkal-
mas (aliphat.sty). Ez is az \ethylene parancs fligg6leges parja. Alakja:

\Ethylenev [kdtéslista]l {atomlista}{szubsztiticios lista}

A kovetkezs abran a helyettesitési poziciok szamozasat lathatjuk:

4\2/3

\1\
1/ \2
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Példak a 120°-o0s szoget bezaro etilén szarmazékokra:

\Ethylenev{1==C;2==C}{1==F;2==C1;3==H;4==Br}
\Ethylenev{1==C;2==N}{1==Ph;2==Ph; 3==0H}
\Ethylenev [t{2+}]1{1==C;2==N}{1==H$_{3}$C;2==CH$_{3}$;3==H}

Br._ _H _OH _H
I ) I
C C C
T al P Ph ch/ \CHg

50



10. Polimerek

10.1. Szubsztituens listAn megadhaté hataroldjelek

A \leftpolymer és a \rightpolymer parancsok kerek zarojeleket rajzolnak, ha
egy XIMTEX parancs szubsztiticios listajaban szerepelnek. Ha valamelyiket az
\sbond paranccsal kombinaljuk, akkor egy zardjellel athiizott egyszeres kotést ka-
punk.

\leftpolymer{}\sbond and \sbond\rightpolymer{}{n}
\leftpolymer{A}\sbond and \sbond\rightpolymer{B}{n}

{rand 7\; A-{and 3:3

Ha parban hasznaljuk Sket, egy polimer egységre utalnak. Ez jol megfigyelhets a
kovetkez6 kodban, ami polietilén-tereftalatot jelenit meg.

\hskipbcm
\bzdrh{1=={\leftpolymer{}\sbond OCH$_{2}$CH$_{2}$0C0};%
4=={C0\sbond\rightpolymer{}{n}}}

TLOCHQCHQOCOOCO%

A polimer meghatarozéasa egy szubsztituens \bzdrh paranccsal torténd leirasdnak
tekinthet6. Ebben a példdban a bal oldalon megjelend hosszti szubsztituens
szamara a parancs nem biztosit elég helyet, ezért sziikséges a \hskip5cm utasitéis-
sal torténg igazitas.

A kovetkezs kod a \bzdrv és \bzdrh parancsokat hasznalja fel egy aromés
polihidrazin megrajzolasdhoz. Mivel a vegyiiletek elhelyezkedése kiilonbozik
egymastol, igy a fiiggdleges igazitast a \raisebox paranccsal tehetjiik meg, amely
biztositja a vegyiilet vizszintes kotésekkel egyvonalba allitésat.

\bzdrv{6=={\1leftpolymer{}\sbond NHNHCO};2==CONHNHCO}
\kern420\unitlength
\raisebox{24pt}{\bzdrh{4=={C0\sbond\rightpolymer{}{n}};1==}3}

{»NHNHCO : CONHNHCO 0007\;
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A kovetkez6 példa két \tetrahedral parancs alkalmazasit mutatja be egy
kiils6 kép kornyezetben.

\begin{picture}(1000,600) (0,0)

\put (0,0) {\tetrahedrald{}

0==Si;1==CH$_3%$;%

2=={\leftpolymer{}};% no teminal atoms

3==H;4==}}

\put (300,0) {\tetrahedral{}

0==Si;1==H;%

4=={\rightpolymer{ (CH$_{2}$)$_{\mbox{\scriptsize\rm m}}$CO0H}{n}};%
2==;3==Ph}}

\end{picture}
CH; H
S‘i Si7\P(CH2)mCOOH
T

A zarojelek mérete megvaltoztathatd a \leftPolymer és a \rightPolymer al-
kalmazasaval, melyekben a hasznalni kivant koriilhatéarolo jel argumentumként fog
szerepelni. Egy etilénimin-szukcinimid kopolimer a kovetkezSképpen jelenithetd
meg.

\leftPolymer{(}{}\sbond CH$_{2}$CH$_{2}$CONHCH$_{2}$CH$_{2}$NHY
\sbond\rightPolymer{)}{}{n}

—(CH,CH,CONHCH,CH,NHY—

Ha kerek zardjelek helyett szogletes zardjeleket szeretnénk rajzolni, a \left-
sqrpolymer, illetve a \rightsqrpolymer parancsokat hasznalhatjuk fel.

\bzdrh{%

1=={\leftsqrpolymer{}};%
3==CH$_{3}$;5==CH$_{3}$;%
4=={0\sbond\rightsqrpolymer{}{n}}}

CHj
{{ %o%
CHj;
Az alédbbi példa a \tetrahedral parancsot alkalmazza a fenil-diaxofoszforan-

-akrilsav kopolimer megjelenitéséhez. A vékonyabb zardjeleket a \leftSqrpolymer
és a \rightSqrpolymer alkalmazasaval érjiik el.
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\tetrahedral{}

0==P;1==Ph;J,

2=={\1leftSqrpolymer{}\sbond CH$_{2}$CH$_{2}$0};%
3D==0;%
4=={CH$_{2}$CH$_{2}$C00\sbond\rightSqrpolymer{}{n}}}

Ph

|
«%GHQCHQOP CHQCHgCOO%

]
0

10.2. Kiilon megadhaté polimer hatarol6jelek

Az \mpolymer parancsnak két argumentumot kell megadni; az els6 argumentum
egy polimer egység, a masodik pedig az ismétlésre vonatkozo szdm. A parancs
megbecsiili a polimer nagysagat, és annak megfelel6 méretii kerek zarojellel zarja
koriil az elemet.

Példéaul a

\mpolymer{%

\begin{picture}(2600,700) (-240,200)

\put (0, 158) {\bzdrv{2==C00H ; 3==CONH ; 5==H0CO ; 6=={\sbond NHC0}}}
\put (940,0) {\bzdrh{1==;4==0}}

\put (1730,0) {\bzdrh{1==;4==}}

\end{picture}}{n}

kéd egy ilyen polimert hoz létre:

NHCO: : :COOH
HOCO CONH —@—O

Az \sqrpolymer ugyanigy mikodik, mint az \mpolymer parancs, kivéve hogy
a polimer egységet vékony, szogletes zardjellel veszi koriil, mint az az alabbi példa-
ban lathato:

\sqrpolymer{%

\begin{picture} (2600,700) (-240,200)

\put (0, 158) {\bzdrv{2==C00H ; 3==CONH ; 5==H0CO0 ; 6=={\sbond NHCO0}}}
\put (940,0) {\bzdrh{1==;4==0}}

\put (1730,0) {\bzdrh{1==;4==}}

\end{picture}}{n}
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——NHCO COOH

HOCO CONH 0] —

L adn

Ezzel szemben az \Sqrpolymer vastag, szogletes zardjellel zarja koriil a polimer
egységet.

\Sqrpolymer{%

\begin{picture} (2600,700) (-240,200)

\put (0, 158) {\bzdrv{2==C00H ; 3==CONH ; 5==HOCO ; 6=={\sbond NHCO0}}}
\put (940,0) {\bzdrh{1==;4==0}}

\put (1730,0) {\bzdrh{1==;4==}}

\end{picture}}{n}
——NHCO COOH
HOCO CONH 0) —

10.3. Polietilén egységek
Polietilén szarmazékok rajzolasdra a \polyethylene makrot hasznalhatjuk. A
parancs alakja a kovetkezs:

\polyethylene[kiegészitd listal{kizponti atom lista}{szubsztiticids lista}

Az alabbi abra szemlélteti a szubsztituensek szamozéasat és a kézponti atomok

s sz

1‘ 6
2% «%5
3

Ugyanezzel a makroval telitett és telitetlen szarmazékokat is ki tudunk ifratni.

A Kkiegészit$ lista opcionalis argumentum, egy toltés kozponti atomon valo
elhelyezését szolgélja. Peldaul {n+} egy pozitiv toltést (vagy egy masik karaktert)
tesz az n. kdzponti atomhoz.

[FE N
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16. tablazat. A \polyethylene szubsztitiucids lista argumentumai

Karakter Megjelenitett szerkezetek

nT harmas k&tés az n. atomnal

nD kettds kotés az n. atomnal

n vagy nS  egyszeres kotés az n. atomnél

nA egyszeres alfa kotés az n. atomnal
nB egyszeres beta kotés az n. atomnal

A kozponti atom listdban az 1-es és 2-es kozponti atomokat hatarozhatjuk meg,
pl.: 1==C és 2==81i. A kozottiik meglévs kettGs kotést az 0D==, a harmas kitést az
== kifejezzéssel jelezhetjiik.
A szubsztiticiés listAban minden szubsztituens egy helyzetszammal és egy
kotésmodositoval adhaté meg. Ehhez a 16. tablazat nyujt segitséget, ahol n egy
szam 1 és 4 kozott.

Példaul, a

\polyethylene{1==C;2==C}}
{1==CH$_{3}$;2==;3==H;4==CH$_{3}$;5==;6==CH$_{3}$;0==n}
\polyethylene{1==C;2==C;0T==}{2==;5==}
\polyethylene{1==N;2==C}{2==;5==;3==R;4D==0}

utasitasok
Hg CH3
e ey ok
H CH; ‘ g ’

szerkezeteket eredményezik.

10.4. Polisztirén egységek

Polisztirén szarmazékokat a \polystyrene parancs segitségével allithatunk elg.
Formaja:

\polystyrene [kiegészitd listal{kdzponti atom lista}{szubsztiticios lista}
{fenilcsoport szubsztiticids lista}

tekinthetjiik meg.
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T
2%»1 —2 %5

3

67 27

5 3

47

Ugyanezzel a makréval telitett és telitetlen szarmazékokat is tudunk rajzolni.

A kiegészitd lista, a kdzponti atom lista és a szubsztitucios lista ugyanazzal a je-
lentéssel birnak, mint a \polyethylene parancs ugyanezen argumentumai (Lasd:
16. tablazat). A fenilcsoport szubsztitiicios lista a fenilcsoport szubsztituenseinek
meghatarozésara alkalmas. Példaul, n vagy nS egy egyszeres kotés el6fordulasat
jelzi a fenil n. atomjanal.

Tekintsiik a kovetkezs utasitasokat:

\polystyrene{}%
{1==H;2==;3==H;5==;6==CH$_{3}$;0==n}{4==N0$_{2}$}
\polystyrene{1==Si;2==Si}{6==H;2==;3==H;/,

5=={(CH$_{2}$) $_{m}$--COOH}; %
1==CH$_{3}$;0==n}{}

Az altaluk elallitott szerkezetek:

T T
(‘J —C % S‘i — Si%(CHg)mCOOH
H H

NO,
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11. (")sszegzés

A TgX rendszerekben hasznélhat6 kémiai szerkezeti képletek megjelenitési le-
hetGségeinek egy alapjat képezs részét kivintam bemutatni dolgozatomban, mely-
nek irasat nehezitette a rendelkezésemre all6 magyar nyelvii irodalom alacsony
széma.

A XTM’IEX—el valo els6 taldlkozasomkor meglep&dve tapasztaltam, hogy a cso-
mag logdja az adott definiciéval nem miikodik megfelelGen, igy annak kifratasdhoz
sajat definiciét hasznéltam, mint ahogy a logd kurziv véltozatahoz is. A dol-
gozatban szerepld utasitdsokat igyekeztem minél részletesebben bemutatni, nem-
csak azok szintaktikdjanak leirdsaval, hanem a parancsok hasznalatat szemléltetd
példakkal is. Bar ez a feladat kisebb nehézséget okozott, amikor a helyettesitési po-
ziciok jelolésére hasznalt karaktereket irattam ki. Az eredeti definicikban ugyanis
nincs biztositva elegendd hely a szubsztituensek megjelenitéséhez. A felhasznalok
szdmara az \lmoiety és az \rmoiety parancsok segithetnek a balra, illetve jobbra
torténd igazitasban.

A nehézségek ellenére 6rommel t6lt6tt el, hogy elmélyedhettem egy olyan téma-
ban, mely talan segitséget nyujt vegyészek, kémiai tanulméanyokat folytatd didkok
szamara.

Az XIMTEX csomag célja, hogy minél egyszertibben lehessen igényesen megraj-
zolt szerkezeti képleteket elGallitani. A csomag nagyon sok specidlis utasitast is
tartalmaz, de az altalam ismertetett altalanos parancsok segitségével az alapvets
szerkezetek a lehets legegyszertibb médon hozhatok létre.

A kémiai képletek ilyen iranybdl torténd bemutatasa, mely dolgozatom 6 ve-
zérvonala, masok szdmara és szimomra is rendkiviil érdekesnek tind téma.
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