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Sazba chemickych vzorca v TEXu

I ONDREJ JAKUBCIK I

Sézeci program TEX je mnohokrat osvédéenym néastrojem pro sazbu vsech
druhi dokumentt. V posledni dobé jsem se zabyval sazbou chemickych texti.
Protoze se nejedné o problematiku pravé trivialni, pokusil jsem se poskytnout
par zékladnich informaci SirS§imu okruhu uzivateld programu TEX.

Uvod

Pro sazbu chemickych vzorcti mi nejprve byl doporucen program ChemSketch.
I pfes jeho nesporné kvality jsem jej nepouzil, nebot jednak pouzivdm jiny ope-
ra¢ni systém nez Windows, a jednak se snazim pouZivat free software.

Nejprve jsem k sazbé pouzival INTEX a systém XTMIEX, ale protoze zpraco-
vani dokumentu trvalo ¢im dal tim déle a dokument stale nabyval na rozsahu,
rad€ji jsem presel k plainu.

Muj zajem se tedy stocil smérem k METAFONTu. Zde jsem ztistal u tii sym-
bolt pro vazby, protoze jsem si nedovedl predstavit vytvareni vzorct slozitych
organickych latek.

Nakonec mne zaujal systém PPCHTEX, ktery je soucasti baliku ConTEXt.
Jeho velkou prednosti je, ze funguje i v plainu, tudiz jsem mohl zachovat stavajici
upravu dokumentu.

Jaky pouzit format

Pii vybéru, v jakém formatu budeme dokument sdzet (pokud neni zadédn), je
dobré vybirat ten, ktery nam nejvice vyhovuje. Pokud je dokument velmi dlouhy,
je dobré se rozhodovat i podle rozsahu dokumentu, aby nap¥. ConTEXt v piilce
dokumentu neskonéil s nedostatkem paméti. TEX zase v zakladnim nastaveni
rad ,plytva“ papirem. Pokud si vysledny dokument nebudeme tisknout sami,
nebo pokud jej nebudeme predavat k tisku v PostScriptu nebo v PDF, musime
myslet i na konfiguraci systému v tiskarné, a nejlépe pouzijeme format, o kterém
stoprocentné vime, Ze je nainstalovan vSude (plain).

Predavani dokumentu v PostScriptu a PDF miize také vyvolat pomérné vel-
kou nevoli, protoze zvlasté velky dokument se mize pripravovat k tisku velmi
dlouhou. Sto tficet stran dlouhy dokument s dvéma sty vzorci a tficeti skenova-
nymi obrazky v PostScriptu v normélni kvalité (600 dpi) zabiral okolo 77 MB,
takze jsem jej pfi tisku na tiskdrné s 8 MB paméti tiskl po deseti strankach.

[\]



Celkova uprava dokumentu

Chemie, zvlasté pak organicka, byva velmi ndro¢na na misto na strance. Proto,
pokud nejsme omezeni poctem stran a pokud musime stanovit rozsah predem, je
lépe pocinat si velkoryse a klidné par (desitek) stran pfidat, samoziejmé podle
povahy dokumentu.

Co se tyce velikosti, na papir formatu A4 se toho vejde vice nez na A5. Pokud
sazime vzorce anorganickych slou¢enin nebo jen velmi jednoduchych organickych
latek, pak vystacime i s formatem A5. Pokud vSak mame sdzet anorganické
rovnice o nékolika reaktantech nebo vzorce slozitych organickych latek (typicky
polymert, bilkovin, nukleovych kyselin atp.), je 1épe pouZit papir A4. PPCHTEX
sice umoznuje zjemnit kresbu a zmensit pismo, ale mohlo by to byt na tkor
Citelnosti.

Pismo

Pr1i tvorbé dokumentu, diky kterému vlastné vznikl tento ¢lanek, jsem byl posta-
ven pred problém vybéru pisma. Na prvnich tficeti strankach jsem zkousel né-
fonty, vyzkousel jsem i Lido ze StfeSovické pismolijny. Pfes nesporné kvality
dostupnych pisem jsem se nakonec rozhodl pro (g variantu Computer Modern,
protoze v dokumentu se vyskytovalo mnoho matematickych vzorct a vzhledem
k povaze prace nebylo mozné pouzit (resp. koupit) naptiklad Math Times nebo
jiny matematicky font.

Jednotnost nazvua

Kazdy dokument se ¢te nejlépe, pokud nejen vypada pékné na pohled, ale také
pokud pro jednu véc pouzivame jeden pojem. Ceské chemické nazvoslovi piimo
pfekypuje moznostmi, ale je nejlépe drzet se oficidlnich nazvi podle IUPAC.
Pokud budeme sazet z vice predloh, neni Spatné sjednotit oznaceni, tzn. nepsat
jednou I a podruhé J (jod). Pokud nedostaneme odlisné zadani, preferujeme
radéji nové nazvoslovi, tj. oxid misto kysli¢nik, nebo sulfid misto sirnik atp.

Systematické nazvy

Systematickd jména anorganickych sloucenin a trividlni nazvy jak organickych,
tak i anorganickych latek jsou ve své podstaté nejjednodussi z hlediska typo-
grafie. Slouceniny jako napf. siran draselny, dihydrogenfosforecnan sodny, nebo
anilin sdzime vétsinou zakladnim pismem dokumentu.



S organickymi latkami se stava problematika podstatné zajimavéjsi. Protoze
témér vzdy je nutné udavat pozice atomt v molekule, sizeji se ¢isla, udavajici
pozici substituentu, oddélena navzajem ¢arkou bez mezer a od nazvu substitu-
entu oddélené spojovnikem. Prakticky to vypadéa asi takto: 1,2-dimethylbenzen.
Meéli bychom davat pozor, aby se ndm v piipadé rozdéleni slova za spojovni-
kem napsal spojovnik i na zacatek dalsiho fadku, coz miizeme vyfesit pouzitim
sekvence \discretionary{-}{-}{-}.

Uvod do PPCHTEXu

PPCHTEX je soubor maker pro préaci s chemickymi vzorci. Ackoli je soucasti
ConTgXtu, je mozné ho pouzit i v A TEXu a plainu. Jedind nutnost je mit nain-
stalovany P[CTEX nebo PSTricks.

Pokud pouzivate TeX Live, pak jej mozné jiZz méate nainstalovany, a pokud
nikoliv, pak je snadné jej doinstalovat. Pokud pouzivate jiny systém, je ConTEXt
a s nim i PPCHTEX dostupny v CTANu (/macros/context/current).

Po nainstalovani a aktualizaci kpathsea je systém pripraven k pouziti.

Zavedeni maker

Aby bylo mozZno pracovat s makry, musime je nejprve nacist. V plainu to zafidime
pridanim nasledujicich dvou Ffadkt na zacatek souboru:

\input m-pictex

\input m-ch-en

V ETEXu vlozime toto:
\usepackage{m-pictex}
\usepackage{m-ch-en}

V ConTgXtu je pfiprava nejsnazsi:
\usemodule [pictex,chemic]

Vkladani vzorcua

Samostatné vzorce se vkladaji do bloku \startchemical ...\stopchemical,
rovnice se vkladaji do bloku uvozeného v A TEXu i v plainu pomoci $$, v systému
ConTEXtu pomoci \placeformula\startformula ... \stopformula. V téchto
blocich se jednotlivé ¢asti vzorce vkladaji do ptikazu \chemical, ktery se pouziva
i pro vkladani vzorce do normalniho textu.



Vzorce anorganickych sloucenin

Vzorce anorganickych sloucenin vytvafime pomoci prikazu \chemical, do kte-
rého napiseme atomy a indexy stejné jako v TEXu. Indexy a exponenty se nemusi
uzavirat mezi dolary. Napiiklad vzorec pentahydratu siranu médnatého (modréa
skalice) CuSQy - 5H20 vlozime do textu jako \chemical{CuS0_4 \cdot 5 H_20}.

Piiklad sazby vzorca anorganickych sloucenin
Pri virobé elektrolytické médi se méd rozpousti v horké kyseliné sirové, pricemz
vzniké siran médnaty, chemicky CuSOy. Tento dé&j je popsan rovnici:

Cu + HQSO4 — CuSO4 + H2

7 roztoku siranu médnatého se poté elektrolyticky vyloudi méd.
Tento odstavec byl vysazen s pomoci nasledujiciho kédu:
Pfi vyrobé elektrolytické médi se méd rozpousSti v horké kyseliné
sirové, pfifemZ vznika siran médnaty, chemicky \chemical{CuS0_4}.
Tento d&j je popséan rovnici:
$$ \chemical{Cu} \chemical{PLUS} \chemical{H_2S0_4}
\chemical{GIVES} \chemical{CuSO0_4} \chemical{PLUS}
\chemical{H_2} $$
Z"roztoku siranu médnatého se poté elektrolyticky vylouci méd.
Jak je vidét v pfikladu, PPCHTEX obsahuje i symboly jako plus, reakéni
Sipku, a samoziejmé i jiné. Napiiklad iontovou rovnici rozpousténi soli ve vodé

rozpousténi
NaCl pr— Na® + (Q1°

krystalizace

mizeme napsat takto:

$$ \chemical{NaCl}

\chemical{EQUILIBRIUM}{rozpousténi}t{krystalizace}

\chemical{Na~\oplus} \chemical{PLUS} \chemical{Cl"\ominus}$$
Vétsina symbolt mé i svou zkracenou formu, takze misto EQUILIBRIUM staci

psat <->.

Vzorce organickych slouéenin

Jako u kazdého komplexniho systému, je mnoho zpiisobt, jak dosdhnout kyze-
ného vysledku. Prvnim zptisobem je sdzeni zleva doprava, tj. piSeme prikazy
tak, ze za¢neme od Casti vzorce nejvice vlevo a postupné se propracovavame do-
prava. Tento pfistup jsem pouzival pomérné casto, avSak nevyhodu jsem poznal



az poté, co jsem musel vzorce podle zadani opravit. Proto se mi zda s odstupem
Casu lepsi pracovat opravdu chemicky a strukturu rozlozit na jednotlivé stavebni
bloky. Protoze PPCHTEX umoznuje ukladat ¢asti vzorcd, je asi nejlepsi vytvo-
it si seznam stavebnich latek a pak uz molekuly skldadame dohromady velmi
snadno. Vyhoda vyvstane v okamziku korektury, nebot pokud udéldme chybu
ve zbytku, opravime ji jen jednou a nemusime prochézet cely dokument.

Abych ukézal oba zptlisoby sazby, predstavme si, Ze budeme chtit vysazet
nasledujici vzorec:

CCls

Cl C
1
H

Cl

Zpusobem zleva doprava by vypadal asi takto:
\startchemical
\chemical [ONE,Z0,SIX,R0T2,B,EB135,R36] [C1]
\chemical [MOV1,0NE,Z037,5B37] [C,H,CC1_3]
\chemical [SIX,MOV1,R0T2,B,EB135,R63,M0V1,0NE, Z0] [C1]
\stopchemical
Druhym zptsobem (struktura) asi takto:
\definechemical [chlorfenyl1]{
\chemical [SAVE,SUB1,SIX,R0T2,B,EB135,R36,RZ6 ,RESTORE] [C1]
}

\definechemical [chlorfenyl2]{
\chemical [SAVE,SUB3,SIX,R0T4,B,EB246,R36,RZ6,RESTORE] [C1]
}

\startchemical

\chemical [ONE, Z037,SB1357] [C,H,CC1_3]
\chemical [chlorfenyl1]

\chemical [chlorfenyl2]

\stopchemical

Druhy zapis je delsi, nicméné struktura je jasna i z kédu. Na druhou stranu,
pokud se jedna o vzorec tak jednoduchy jako H—C=C—H, bylo by pouziti
néceho jiného nez \chemical{H,-,C,---,C,-,H} Cirociré plytvani.

Jednotlivé piikazy jsou pojmenovany pomérné intuitivné, takze napt. MOV
je posun, ROT otoceni, B vazba, SB jednoduché vazba, EB dvojna vazba uvnitf
cyklu atd.

Cisla u pifkazt uréuji smér nebo pozici. U neotodenyrch struktur je 1 vpravo.
Vsechny piikazy jsou diikladné vysvétleny v manudlu [1].



Piiklad sazby vzorcu organickych sloucenin

Diazotaci anilinu pomoci NaNOs v kyselém prostiedi vznikne benzendiazoni-
umchlorid, ktery kopulaci s dimethylanilinem pfeménime na azobarvivo — 4-di-
methylaminoazobenzen.

NH> N®= N

+ NaNO; + 2HCl — @ CI® + 2HO0 + NaCl

CHs3

N N

N®= N —= N
CHjs
c® 4+ _— + HCl

H3C — N — CHs

Tyto vzorce vysdzime napriklad takto:
Diazotaci anilinu pomoci \chemical{NaNO_2} v~kyselém prostiedi
vznikne benzendiazoniumchlorid, ktery kopulaci s“dimethylanilinem
pfeménime na azobarvivo --- 4-dimethylaminoazobenzen.

{\setupchemical [width=fit,height=3000,bottom=1000]
\hbox{

\startchemical

\chemical [SIX,B,EB135,R6,RZ6] [NH_2]
\stopchemical

\startchemical

\chemical [SPACE,PLUS,SPACE]
\stopchemical

\startchemical
\chemical [CHEM] [NaNO_2]
\stopchemical

\startchemical

\chemical [SPACE,PLUS,SPACE]
\stopchemical

\startchemical



\chemical [CHEM] [2HC1]
\stopchemical
\startchemical

\chemical [SPACE,GIVES, SPACE]
\stopchemical
\startchemical

\chemical [SIX,B,EB135,R6,PB:RZ6,0NE,Z0,0FF1,TB1,M0V1,Z0,
PE] [\SL{N~\oplus},N]
\stopchemical
\startchemical

\chemical [SPACE,SPACE,Z0] [\SL{C1~\ominus}]
\stopchemical
\startchemical

\chemical [SPACE,PLUS, SPACE]
\stopchemical
\startchemical
\chemical [CHEM] [2H_20]
\stopchemical
\startchemical

\chemical [SPACE,PLUS,SPACE]
\stopchemical
\startchemical
\chemical [CHEM] [NaC1]
\stopchemical

3}

{\setupchemical [width=fit,height=5000,bottom=2000]
\hbox{

\startchemical

\chemical [SIX,B,EB135,R6,PB:RZ6,0NE,Z0,0FF1,TB1,M0OV1,Z0,
PE] [\SL{N~\oplus},N]

\stopchemical

\startchemical

\chemical [SPACE,SPACE,Z0] [\SL{C1~\ominus}]

\stopchemical

\startchemical

\chemical [SPACE,PLUS, SPACE]

\stopchemical

\startchemical

\chemical [SIX,R0T3,B,EB135,R6,PB:RZ6,0NE,Z051,8B51,PE] [N,H_3C,
CH_3]

\stopchemical



\startchemical
\chemical [SPACE,GIVES, SPACE]
\stopchemical
\startchemical
\chemical [SIX,B,EB135,R6,PB:RZ6,0NE,Z0,DB1,M0V1,Z20,SIX,MOV1,ROT2,
B,EB135,R36,M0V1,0NE, Z037,SB37,PE] [N,N,N,CH_3,CH_3]
\stopchemical
\startchemical
\chemical [SPACE,PLUS,SPACE]
\stopchemical
\startchemical
\chemical [CHEM] [HC1]
\stopchemical
3

Oku typografa samoziejmé neunikne, ze acafi NaNOy; a HCl nebo 2H,0O
a NaCl jsou vici sobé posunuta. Tento nedostatek PPCHTEX nefesi a ani nasta-
veni \fontdimen16 a \fontdimenl7 nepomize, nebot PPCHTEX oba registry
pri sazbé prepiSe vlastni hodnotou, a obnovi hodnoty, jakmile dosazi vzorec.
Opticky toto nepusobi pékné, proto pokud na vzhledu obzvlasté zalezi, pokud
napt. [HC1] prepiSeme na [HC1_{\vphantom{2}}], dostaneme jiz opticky p€kny

vysledek:
NH, N®= N
+ NaNO, + 2HCl —— @ C1® + 2H,O + NaCl
ZAaveér

Sazba chemickych vzorci v TEXu je pomérné naro¢nd, ale protoze PPCHTEX
je dobfe dokumentovéan, jde o nadroc¢nost spise ¢asovou. Pii praci na chemickém
dokumentu neni na skodu znalost aspon stiedoskolské chemie a je dobré spolu-
pracovat s chemiky, nebot pokud si nejsme jisti napfiklad vaznostmi, je prav-
dépodobné vneseni chyb, které se zpétné Spatné hledaji a opravuji. Periodicka
tabulka prvka a struény prehled chemického nazvoslovi jsou nenahraditelné pti
jakékoli praci s chemickymi vzorci. Korekturu je dobré rozdélit na korekturu fak-
tickou, kterou provadi chemik, a typografickou, kterou provadi sazeé/typograf.

Tento ¢lanek jsem psal spise jako ukazku toho, co je se systémem PPCHTEX
mozné vysazet, a vzhledem k rozsahu neni mozné suplovat dokumentaci, o coz



jsem se ani nesnazil. Pfestoze je dokumentace v angli¢tiné, kazdy ptikaz je ilu-
strovan v nékolika prikladech, a tak se domnivam, Ze kazdy, kdo bude sazet
chemické vzorce, bude schopen se v manualu velmi rychle zorientovat.
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ENCONS)

Summary: Typesetting chemical formulas in TEX

Typesetting program TEX is used worldwide for formatting various kinds of
documents. In this article, a short presentation of its abilities on typesetting
various chemical structures is given.

Ondrej Jakubcik

e-mail: ojakubcik@seznam. cz

Hrstka tipt pro TEXovskou sazbu

I PETR BREZINA I

Rozsah vyjadreny pomlckou

Jednou z véci, kterymi se odliSuje knizni sazba od strojopisu, je pomlcka. Za-
timco se na psacim stroji pouziva pro spojovnik a pomlcku stejny znak, ve fon-
tech knizniho pisma nalezneme kromé spojovniku dokonce dvé pomlcky. Jedna
je dlouhd (&tveréikovd) a druhd je kratka (pulétvercikova). V anglickych tex-
tech se kazda z téchto dvou pomléek objevuje v jiné funkci. V c¢eské sazbé se
vsak ve vSech funkcich pouziva zpravidla jen jedna pomlcka. ZacCateCnici by-
vaji na rozpacich, kterou poml¢ku si maji vybrat. Podividme-li se do starsich
ceskych knih, zjistime, Ze mistti sazeci davali pfednost spiSe dlouhé pomlcce.
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