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Forord 

MarvinSketch er et glimrende og gratis kemisk tegneprogram. Den helt store fordel ved MarvinSketch er dog, 

at man ganske gratis kan rekvirere en undervisningslicens til sig selv og 

alle skolens elever der åbner for en helt række af beregningsmuligheder 

af fysiske og kemiske egenskaber for de tegnede strukturer. Denne 

guide er ikke en fuldstændig manual til MarvinSketch, men er blot 

beregnet som et mindre opslagsværk ved anvendelse af de basale 

funktioner i programmet til kemi og bioteknologi på gymnasialt niveau.  

En fuld manual kan findes i MarvinSketch Help Contents eller her: 

https://docs.chemaxon.com/display/marvinsketch/MarvinSketch+User%27s+Guide  

Denne guides installationsafsnit forudsætter, at skolen har en administrator der kan udstyre eleverne med 

installationsfiler samt en undervisningslicens - se dokumentet: Installation og administration af 

MarvinSketch. 

Guiden er forsøgt hold i hovedafsnit og herunder bygget op fra de mest basale funktioner til mere avancerede 

muligheder. Der er så vidt muligt lagt henvisninger tilbage til tidligere afsnit når relevant. Disse er oprettet 

som hyperlinks i dokumentet, således at man ved at klikke på henvisningen føres tilbage til det relevante 

afsnit. Det er håbet, at det gør det lettere at finde relevante informationer når påkrævet. Desuden at man 

både kan læse guiden kronologisk, men også læse udvalgte afsnit uden at skulle lede for længe efter 

information omtalt et andet sted i dokumentet. 

Guiden indeholder genveje til forskellige funktioner i programmet. Disse genveje refererer til Marvin instal-

leret i Windows. På Mac er genvejene typisk de samme blot med Ctrl erstattet af Command-tasten (⌘). 

I denne guide er givet en kort oversigt over hvordan programmet kan beregne forskellige, for gymnasiet 

relevante, fysiske egenskaber. Det er hensigten at denne guide bliver fulgt op af et eksemplificeret dokument 

der viser hvordan de forskellige fysiske størrelser kunne tænkes anvendt i undervisningen. 

Jeg modtager meget gerne rettelser og/eller forslag til forbedringer; sendes til: kgao@kggym.dk.  

God fornøjelse med MarvinSketch! 

 

Anders Almlund Osted, Køge Gymnasium. 

Oktober 2015 

  

https://docs.chemaxon.com/display/marvinsketch/MarvinSketch+User%27s+Guide
mailto:kgao@kggym.dk
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Installation af MarvinSketch og licensfil 

Til installationen skal bruges en MarvinBeans installationsfil, til det styresystem man har på computeren samt 

en licens. Desuden skal bruges en JChem for Office installlationsfil, hvis man installerer denne applikation 

med. Det er dog kun en mulighed for PC brugere og ikke for Mac brugere!  

Disse filer kan du få fra den MarvinSketch ansvarlige på skolen. 

Da MarvinSketch er baseret på Java, skal man sikre sig at computeren har Java installeret og at Java er opda-

teret.  

Da MarvinSketch til Windows i visse tilfælde er hurtigere og mere stabilt i 64-bit versionen, kan det betale 

sig at sikre sig (hvis man har et Windows 64-bit styresystem) at Java-64 bit er installeret på maskinen (ofte er 

det 32-bit Java der er installeret). Java installationsprogrammer til diverse styresystemer kan hentes her: 

https://java.com/en/download/manual.jsp. Download Java til det relevante styresystem og installer. Følg 

anvisningerne. Hvis man ikke vil have Ask-toolbar i sin browser, kan man klikke installationen af denne fra 

under installationen! 

Herefter kan MarvinSketch installeres. Følg anvisningerne under installationen og tryk Ok til alle program-

mets forslag ved mindre du har særlige præferencer ved installationen. 

 Efter installationen kan MarvinSketch åbnes fra en genvej på skrivebordet.  

 Bliver man bedt om at vælge ”editor style” når programmet åbner, vælges Marvin. Denne vejledning 

er baseret på denne opsætning og menuernes placering afviger en del i de andre opsætninger der 

kan vælges. (Klikkes forkert kan Editor Style ændres i menuen: View, Editor Style hvor Marvin 

markeres). 

 

 
 

 I menuen i toppen af programmet (vist på figuren ovenfor) vælges ”Help” og herunder ”Licenses” (se 

pil på figur ovenfor). 

 Klik på ”Browse…” (vist på figuren nedenfor) og find placeringen af licensnøglen - klik på ”Open” 

 Klik på ”Install”. Herefter skal listen over software vise Valid under Status.  

 
 

https://java.com/en/download/manual.jsp
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MarvinSketch er nu installeret og alle funktioner er tilgængelige i programmet via undervisningslicensen. 

Efter installationen ligger der en række genveje på skrivebordet. Kun genvejen til MarvinSketch  er re-

levant, da de andre programmer kan åbnes fra MarvinSketch. De resterende genveje kan derfor fjernes. 

Installation af JChem for Office 

JChem for Office er et tilføjelsesprogram til Microsoft Office pakken, der øger brugbarheden af MarvinSketch 

markant. Ved installation af programmet tilføjes en ekstra fane i Office programmerne til hurtig indsættelse 

af strukturer tegnet i MarvinSketch. Herved indsættes strukturerne som Marvin-objekter, og kan hurtigt gen-

åbnes til redigering mm. direkte fra Office programmet. Man kan sagtens undvære denne ekstrainstallation, 

men uden denne indsættes strukturerne som billedobjekter, og kan derfor ikke genåbnes i MarvinSketch.  

Programmet eksisterer kun til PC og ikke til Mac, så Mac brugere, og PC brugere uden JChem installeret, 

bør sørge for at gemme strukturerne til opgaver i marvin fil format (*.mrv) indtil opgaven er afsluttet. 

Før programmet installeres, undersøges hvilken version af Microsoft Office pakken der er installeret på com-

puteren. Højst sandsynligt er det 32-bit versionen der er installeret, da det den version der foreslås ved in-

stallationen og den version Microsoft anbefaler til de fleste brugere.  

I Office 2013 gøres dette ved at åbne et af Office programmerne, f.eks. Word. Under fanen ”Filer” vælges 

”Konto”. 

 

Ved at trykke på , fås oplysninger om Office pakkens version: 

 

Herefter kan JChem for Office installeres. Vælg den version der passer til den Office pakke der er installeret.  

 Hvis man har Office 32-bit vælges den installationsfil der har endelsen x86.exe.  

1 
2 
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 Hvis man har Office 64 bit vælges den installationsfil der har endelsen x64.exe. 

Følg anvisningerne under installationen. 

Når Et Office program herefter åbnes, ligger der i menuen en ekstra fane for JChem: 

 

Opstart af MarvinSketch 

 Programmet åbnes ved at dobbeltklikke på en genvej på skrivebordet: . 

 Bliver man bedt om at vælge ”editor style” når programmet åbner, vælges Marvin. Denne vejledning 

er baseret på denne opsætning og menuernes placering afviger en del i de andre opsætninger der 

kan vælges. (Klikkes forkert kan Editor Style ændres i menuen: View, Editor Style hvor Marvin 

markeres). 

Skærmbilledet i MarvinSketch 

Skærmbilledet i MarvinSketch er opbygget af en titellinje, der viser dokumentets navn, en menulinje, hvor 

alle funktioner i programmet er samlet under forskellige faner, tre værktøjslinjer, hvor programmets værk-

tøjer til at tegne strukturer er samlet samt et arbejdsark hvor man kan arbejde med de kemiske strukturer. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Menulinje Titellinje 

Værktøjslinjer 

Arbejdsark 

Hvis man lader pilen hvile over en 

knap i værktøjslinjen et øjeblik, 

kan man se navnet på knappen. 
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Værktøjsmenuerne kan ændres ved i menulinjen at 

vælge:  

 View ⟶ Toolbars 

 Sæt eller fjern flueben ved de elementer man vil 

have vist i de 3 værktøjslinjer vist ovenfor. 

Lav en ny side i dokumentet 

Hvis man vil åbne et nyt dokument, kan man i menulin-

jen vælge: 

 File ⟶ New ⟶ New window (Genvejstast: Ctrl + 

N). 

Vil man i stedet hurtigt slette alt i et igangværende do-

kument kan man i menulinjen vælge: 

 File ⟶ New ⟶ Clear Desk (Genvejstast: Ctrl + Delete). 

Tegning af strukturer i MarvinSketch 

Der findes forskellige værktøjer til at tegne strukturer i MarvinSketch. I dette afsnit omtales de for-

skellige muligheder for at få de ønskede strukturer frem i MarvinSketch 

Værktøjslinjen Atoms 

I værktøjslinjen Atoms, yderst til højre i skærmbilledet (vist på Figur 1), findes de oftest anvendte 

grundstoffer. Ved at klikke på et af grundstofferne i værktøjslinjen, og herefter i arbejdsarket, ind-

sættes grundstoffet.  

Er det valgte grundstof et ikke-metal fylder MarvinSketch automatisk op med hydrogen til ædelgas-

reglen er opfyldt for grundstoffet. Er det valgte grundstof et metal, indsættes kun det kemiske sym-

bol for grundstoffet. 

Har man brug for et grundstof, der ikke eksplicit står i værktøjslinjen, vælges , hvorved det 

fulde periodiske system vises. Klikkes på et af grundstofferne, og herefter i arbejdsarket, ind-

sættes grundstoffet som omtalt ovenfor. 

Bemærk at der i det periodiske system angives anvendelige størrelser som atommasse, hyppige 

oxidationstal i kemiske forbindelser samt elektronegativitet, når man holder pilen på et af grundstofferne. 

Vil man forbinde grundstofferne stiller man sig på et grundstof, trykker venstre musetast ned, mens man 

trækker musen til den 

side man gerne vil have 

bindingen vender og 

slipper. Herved 

indsættes en binding til 

det grundstof man har 

markeret i værktøjs-

linjen Atoms. F.eks. 

tegnes cyclo-octasvovl i 

trinene vist på figuren. 

Figur 1: 
Værktøjslinjen 
Atoms 

1 

2 3 

4 

5 

6 7 

8 

9 
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Optimering af strukturen 

Når strukturen er tegnet færdig, kan man opti-

mere den tegnede struktur således, at alle bin-

dingsvinkler og bindingslængder rettes automa-

tisk til. Det kan gøres på følgende måde: 

 I menuen Structure vælges Clean 2D ⟶ 

Clean in 2D (se billedet til højre). 

 Alternativt kan man optimere strukturen I 

2D med genvejstasterne: Ctrl+2. 

 En tredje mulighed er, at man slår værktøjs-

linjen Chemical til (se afsnittet: Skærmbilledet i MarvinSketch), hvorefter man kan 

klikke på  i øverste værktøjslinje for at optimere strukturen. 

Værktøjslinjen Tools 

Skal man tegne carbonhydrider, eller andre organiske strukturer med længere kæder af 

carbonatomer, kan man med fordel bruge knapperne i værktøjslinjen Tools i højre side af 

skærmbilledet (se Figur 4).  

1. Ved markering af , tegnes enkeltbindinger mellem C-atomer, som omtalt i eksemplet 

ovenfor.  

 Man kan i værktøslinjen Atoms vælge andre atomer end carbon. Man 

kan desuden ved at holde pilen over en binding, som vist på Figur 3, og 

klikke for at forøge antallet af bindinger mellem to atomer. 

 

 

 

2. Ved markering af, , kan længere kæder hurtigt tegnes. 

 Hold pilen på arbejdsarket. 

 Tryk venstre mussetast ind og hold den inde mens musen trækkes til en af siderne. Herved 

tegnes en kæde af carbonatomer. Et lille tal i enden af kæden fortæller hvor mange C-atomer 

der er i kæden. Dette er vist på Figur 5.  

 Når den ønskede kædelængde er nået slippes mussetasten. 

  

Figur 2: Den 
optimerede struktur 
for cyclo-octasvovl 

Figur 4: 
Værktøjslinjen 
Tools 

Figur 5: Tegning af længere kæder i MarvinSketch. 

Figur 3: Tegning af dobbelt- og tripelbindinger. 
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Strukturer ud fra navn 

MarvinSketch kan tegne strukturer ud fra 

strukturernes navne. Man kan både generere 

strukturer ud fra trivialnavne og systematiske 

IUPAC navne. Ofte kan man skrive navnet på dansk, 

men det sikreste er at anvende engelske navne, da 

der i visse tilfælde er for stor forskel på de danske 

og engelske navne til at programmet kan 

kompensere for forskellene og finde frem til en 

struktur. Eksempelvis går det galt ved søgning efter 

en carboxylsyre (dansk: propansyre, engelsk: 

propanoic acid). Omvendt kan man søge på nikotin 

og finde strukturen, da forskellene mellem engelsk 

og dansk navngivning er mindre (dansk: nikotin, 

engelsk: nicotine). Man skal dog være varsom, da 

programmet gætter og man derfor skal være i stand 

til at tjekke om den tegnede struktur er den 

korrekte. Det anbefales derfor at søge med 

engelsk navngivning. 

 I menulinjen vælges menuen Structure og 

herunder undermenuen Name to 

Structure. Se Figur 6.  

 Alternativt kan man benytte genvejen Ctrl+Shift+n 

 I tekstboksen skrives den ønskede forbindelses navn, 

hvorefter der klikkes på Import, 

hvorefter molekylets struktur vises i 

arbejdsarket. 

 Hvis der fremkommer en fejlmeddelelse, som vist nederst på Figur 6, er der højst sandsynligt tale om 

at programmet ikke kan genkende navnet. 

– Tjek for stavefejl i navnet 

– Prøv engelsk navngivning 

– Har man prøvet med et trivialnavn, kan man prøve med det systematiske navn. 

 Hvis den ønskede struktur indeholder asymmetriske C-atomer, tegner MarvinSketch med stor sandsyn-

lighed strukturen med bindinger, der fremhæver den rummelige opbygning omkring dette atom. Man 

kan let ændre disse bindinger til almindelige bindinger i arbejdsarkets plan, hvis dette ønskes. 

– Vælg i Værktøjslinjen Tools. 

– Hold pilen over bindingen, således at bindingen markeres, hvorefter der klikkes, og bindingen 

skifter til en almindelig streg. 

Man kan hente flere strukturer på én gang ved at adskille navnene i søgningen med semikolon. 

  

Figur 6: Funktionen ”Name to Structure” kan anvendes til at tegne strukturer 
ud fra forbindelsens navn. 
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Brug af skabeloner 

Der findes i programmet en database over strukturer eller strukturelementer, man kan 

anvende når man tegner strukturer i MarvinSketch. Disse skabeloner findes på 

følgende måde: 

 I menuen Insert vælges Template. Alternativt kan man anvende genvejen Ctrl+t. 

Se Figur 7. 

 I vinduet Template Library Manager vises i venstre side en oversigt over de 

kategorier strukturskabelonerne er ordnet under. Se Figur 8. 

 Markeres en af kategorierne vises i højre side af vinduet de strukturskabeloner 

der findes i den valgte kategori. Se Figur 8. 

 

Figur 8: I vinduet Template Library Manager kan i højre side vælges forskellige strukturkategorier og i højre side ses de strukturer der 
findes under den valgte kategori. 

Import af biomolekylære strukturer 

Man kan importere større biomolekylære strukturer som DNA og RNA sekvenser samt peptider i 

MarvinSketch. 

DNA- og RNA-sekvenser 

 I menuen Edit vælges Source. Se Figur 9. 

 I vinduet The Source - ChemAxon Marvin Documents/MRV fjernes alt tekst der 

er markeret med blå overstregning. Se Figur 10. 

 Import af DNA sekvens: 

– I vinduet The Source - ChemAxon Marvin Documents/MRV skrives i feltet 

den ønskede nucleotidsekvens på et af 4 følgende formater: 

Figur 7: Biblioteket over 
strukturskabeloner 
findes i menuen Insert 
under Templates. 

Figur 9: Biomolekyler kan 
importeres fra menuen Edit 
under punktet Source. Figur 10: I vinduet kan skrives sekvensen af nucleotider i den ønskede DNA-sekvens. 
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ACGT, A-C-G-T, dAdCdGdT eller dA-dC-dG-dT. Se Figur 12. 

– I menuen i vinduet The Source - ChemAxon Marvin Documents/MRV vælges under File, Import As…. 

Alternativt kan man benytte genvejen Ctrl+i. Se Figur 11. 

– Sæt markering I Import As: og 

vælg under mulighederne DNA 

Sequence. Se Figur 12. 

– Den ønskede DNA-sekvens 

importeres i kompakt form i 

MarvinSkecth. Se Figur 13. 

– Ønskes strukturen vist for DNA-

sekvensen kan dette gøres ved at 

markere strukturen, højre klikke 

og vælge Expand Groups eller Ungroup. Se Figur 14. Ved at vælge Expand Groups fastholdes 

grupperingen af de enkelte nukleinsyrer, mens at vælges Ungroup fjernes grupperingen i 

strukturen. 

– Strukturen kan evt. optimeres. Se evt. Optimering af strukturen. Se Figur 15. 

 

Figur 12: Under Import As: vælges at sekvensen skal genkendes og importeres som en DNA-sekvens. 

  

Figur 13: DNA-sekvensen importeres i kompakt form. 

 

Figur 14: DNA-sekvensens fulde struktur vises ved at markere strukturen, højreklikke og vælge Expand Groups eller Ungroup. 

Figur 11: Når den ønskede nucleotid-sekvens er indtastet vælges Import 
As... under File. 
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Figur 15: Strukturen af DNA-sekvensen ACGT. 

 Import af RNA: 

Metoden er den samme som for import af DNA, med to undtagelser. 

– I vinduet The Source - ChemAxon Marvin Documents/MRV skrives i feltet den ønskede sekvens på 

et af 2 følgende formater: ACGU eller A-C-G-U. 

– I vinduet Import As vælges under Import As: at importere sekvensen som RNA Sequence. Se evt. 

Figur 12. 

Aminosyresekvenser 

 Metoden til at importere aminosyresekvenser er stort set den 

samme som for import af DNA og RNA. 

– I vinduet The Source - ChemAxon Marvin Documents/MRV 

skrives i feltet den ønskede aminosyresekvens på enten 1-

bogstavsforkortelse eller 3-bogstavsforkortelse. 

– Forkortelserne kan både skrives med og uden bindestreg som 

adskillelse: 

F.eks. AGSPC, A-G-S-P-C, AlaGlyAspProGly eller Ala-Gly-Asp-

Pro-Gly. 

– I vinduet Import As vælges under Import As: at importere 

sekvensen som Peptide Sequence. Se evt. Figur 12. 

– I menuen View kan der under Peptide Display vælges om 

aminosyresekvensen skal vises med 1-bogstavsforkortelse 

eller 3-bogstavsforkortelse. Se Figur 16. 

– Aminosyrefrekvensen vises i MarvinSketch med de valgte 

bogstavsforkortelse. Se Figur 17. 

– Den fulde struktur af peptidet kan vises ved at vælge Expand Groups eller Ungroup ved højre klik 

på strukturen. (Se evt. afsnittet DNA- og RNA-sekvenser). Se Figur 18. 

Figur 16: I menuen View kan under 
Peptide Display vælges om 
aminosyresekvensen skal vises med 1- 
eller 3-bogstavsforkortelse. 

Figur 17: Aminosyrefrekvens vist med 3-bogstavsforkortelse. 
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Figur 18: Den fulde struktur af pentapeptidet AGSPC. 

Man kan indtegne bindinger mellem aminosyrer internt i kæden. Det 
kaldes i MarvinSketch peptidbroer. For at kunne lave en peptidbro 
skal der være et tilknytningspunkt i de pågældende aminosyrers 
radikalgruppe.  
 

 I menuen View sættes under Colors flueben ud for Peptide 
Bridges. Se Figur 19. 

 Vælg  for tegning af enkeltbindinger i værktøjslinjen Tools. 

 Placer mussemarkøren på den aminosyre der skal udgå en 
peptidbro fra. 

 Venstreklik og hold mussetasten nede. Herved markeres 
aminosyrer med lilla det er muligt at lave en intramolekylære 
bindinger til. Se Figur 20. 

 
Figur 20:Når man har valgt en aminosyre, der skal indgå i en intramolekylær binding, markeres de aminosyrer i sekvensen der kan 
indgå i en sådan. 

 Træk en binding hen til den aminosyre der skal dannes en binding med og slip mussetasten. Bindinger 
mellem forskellige rækker af aminosyrer vises i forskellige farver. Se Figur 21. 
– Skal enderne forbindes i en cyklisk peptidstruktur, skal man først fjerne H og OH i enderne af 

aminosyresekvensen! 
– Hvis der er mulighed for at danne bindingen flere steder i en aminosyre (flere tilknytningspunkter), 

spørger programmet specifikt til hvor til i aminosyren bindingen skal dannes. Klik på det ønskede 
sted i aminosyrens stuktur (hvor der er et tilknytningspunkt) og tryk Ok. Se Figur 22. 

 
Figur 21: Bindinger mellem aminosyrer i forskellige rækker vises i forskellige farver. 

Figur 19: Visning af peptidbroer slås til i 
menuen View > Colors > Peptide Bridges. 
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Figur 22: Ved flere mulige steder bindingen kan udgå fra i en aminosyre, spørges til hvilket tilknytningspunkt bindingen skal 
tilknyttes. 

Import af proteinstrukturer ud fra PDB nummer 

Ønsker man at importere en proteinstruktur, via dets PDB ID1, 

kan dette gøres i MarvinSpace, der åbnes fra MarvinSketch vha. 

genvejskombinationen Ctrl+Shift+m. 

 I menuen File i MarvinSpace vælges Open from RCSB PDB… 

Alternativt kan benyttes genvejen Ctrl+P. 

 I vinduet Open from RCSB Protein Da… skrives proteinets 

PDB ID og der klikkes OK. Se Figur 23. 

 Den indlæste struktur kan rykkes, roteres og zoomes ind 

på. For transformationer af strukturer i MarvinSpace se 

afsnittet 3D-strukturer. 

 I menuen Show kan vælges Secondary Structure, hvis man 

vil have vist proteinets sekundære struktur. Se Figur 24. 

 Til højre i skærmbilledet vises et kontrolpanel. Her er vises de enkelte dele 

som proteinet er sammensat af. Se Figur 26. 

– Hver af delene kan enkeltvis klikkes til og fra i visningen af strukturen. 

Venstreklikkes på de farvede bjælker ud for de enkelte dele bliver de 

slået til og fra i visningen. Når der er markeret en havelåge i bjælken 

er visningen slået fra. 

– Man kan styre på hvilken måde de enkelte dele af proteinet skal vises. 

Højreklikkes på bjælken, ud for de enkelte dele, kan der under 

Properties vælges mellem forskellige måder at tegne strukturen på (Draw 

Type), farvemetode (Color Type) og grafisk kvalitet (Quality). 

 Højreklikkes i arbejdsarket vises et vindue med bl.a. mulighed for at navigere 

rundt i strukturen. Se Figur 25. 

 

                                                           
1 Protein Data Bank http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do  

Figur 23: I menuen File kan vælges at importere en 
proteinstruktur via PDB ID. 

Figur 24: Den sekundære 
struktur kan vises via menuen 
Show > Secundary Structure. 

Figur 25: Navigation i 
strukturen opnås ved 
højreklik i strukturen. 

http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do
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Figur 26: Kontrolpanelet til at styre visningen af de enkelte dele af proteinets struktur. 

 

 

Figur 27: Skærmbilledet af et protein med forskellige visninger slået til for de enkelte dele samt sekundærstrukturen fremhævet. 
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Indsætning af radikaler 

Man kan hurtigt indsætte radikaler i strukturer i MarvinSketch. Dette gøres lettest ved at udskifte allerede 

tegnede C-atomer i strukturen med et radikal. Vil man f.eks. vise en generel struktur for en keton kan det 

gøres på følgende måde: 

1. Tegn strukturen for propanon (se evt. afsnittene ovenfor om forskellige tegnemetoder i MarvinSketch). 

2. Vælg  i værktøjslinjen General over arbejdsar-

ket. 

3. Placer pilen på det atom der skal erstattes med et ra-

dikal og højreklik på musen. 

4. Vælg R-group i menuen og herunder det ønskede radi-

kal symbol. Se Figur 28. 

5. Vælges R1 og R2 for hver af de to methylgrupper på 

carbonylgruppen i propanon fås en generel struktur 

for en keton som vist på Figur 29. 

 

 

Figur 29 En generel struktur for en keton. 

Vil man i stedet eksplicit indsætte en radikalgruppe, mens man 

tegner en struktur, kan det gøres ved at åbne det periodiske 

system i værktøjslinjen Atoms (se evt. 

afsnittet Værktøjslinjen Atoms). 

 Vælg fanen Advanced. Herunder 

kan man vælge det ønskede radi-

kalsymbol. 

 Når radikalet er markeret kan det 

indsættes i arbejdsarket som et al-

mindeligt atom. 

Man behøver ikke lukke det periodiske 

system for at indsætte de markerede ra-

dikaler i arbejdsarket. Hvis man lader det 

periodiske system være synligt, mens 

man indsætter de radikaler man har 

brug for, er det let at tegne strukturer 

der indeholder radikaler. 

Indsætning af ladninger 

Vil man indsætte ladninger på et eller 

flere atomer kan dette gøres vha. værk-

tøjslinjen Tools (se evt. Værktøjslinjen Tools). 

 Her vælges enten   for positiv ladning eller   for negativ ladning, hvorefter der klikkes på det atom 

der skal have tilført ladning. For hvert klik tilføres en ekstra ladning. 

Figur 28: Erstatning af C-atom med en 
radikalgruppe. 

Figur 30: Indsætning af radikalgrupper under tegning af strukturer. 
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Valg af atomfarver ved strukturtegning 

MarvinSketch anvender CPK farvekode for atomerne i de tegnede strukturer for lettere at skelne mellem de 

forskellige atomtyper i en kemisk forbindelse. Denne kendes også fra de gængse molekylbyggesæt. Vil man 

hellere have tegnet strukturerne uden farver kan dette gøres på følgende måde: 

 I menuen, under fanen View, vælges Colors. 

 Herunder vælges Monochrome. 

Vil man tilbage til at anvende CPK farvekoden i strukturerne vælges CPK 

samme sted. Se Figur 31. 

Nummerering af atomer 

Man kan have brug for at nummerere atomerne i en struktur. Dette kan 

gøres automatisk af programmet. Man kan også tildele atomerne num-

rene manuelt, hvis man ikke vil have nummereret alle atomer i en struk-

tur eller ønsker en anden tildeling end den programmet giver. 

 Automatisk tildeling af atomnumre: 

– I menuen vælges under Structure punktet Mapping og her-

under Map Atoms. Se Figur 32. Herved tildeles numre til ato-

merne. Bemærk, at der kun tildeles 

numre til H-atomerne i det omfang 

de er eksplicit tegnet på stukturen. 

F.eks. tildeles en hydroxygruppe 

tegnet som −OH kun ét nummer. 

 

 Manuel tildeling af atomnumre: 

– I menuen vælges under Structure 

punktet Mapping og herunder Ma-

nual Atom Map. Herefter klikkes på 

atomerne i den rækkefølge man vil 

have dem nummereret i, startende 

med 1. Se f.eks. Figur 33. 

 

 Hvordan man fjerner de tildelte numre 

igen: 

– I menuen vælges under Structure punktet Mapping og herunder Manual Unmap Atoms. 

Valg af forskellige 

strukturrepræsentationer i 

MarvinSketch 

I gymnasiet har man ofte brug for at kunne vælge mellem forskellige repræ-

sentationer af en struktur. I dette afsnit gennemgås hvordan man vælger at 

repræsentere et molekyle i forskellige repræsentationer. 

Figur 31: CPK farvekoden for atomerne 
kan slås fra i menuen View ved under 
Colors at vælge Monochrome. 

Figur 32: Tildeling af numre i strukturen forgår via undermenuen 
Mapping i menuen Structure. 

Figur 33: 𝛼-D-allose, hvor 
kun C-atomerne er tildelt 
numre manuelt. 
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Zigzagformel 

Når man har fået tegnet en struktur i MarvinSketch kan man 

vælge at vise den på zigzagform på følgende måde. 

 Under menuen Edit vælges Preferences. Se Figur 34. 

 I Boksen Preferences vælges fanen Structure. 

 I undermenuen Carbon Labels vælges indstillingen Never. 

 Tryk Ok. 

Molekylet vises nu i arbejdsarket på zigzag form. 

Kompakt strukturformel 

I strukturformlen skal alle atomer vises i strukturen. Dvs., at vis-

ningen af både C-atomer og H-atomer skal slås til. 

C-atomer 

 Under menuen Edit vælges Preferences. Se Figur 34. 

 I Boksen Preferences vælges fanen Structure. 

 I undermenuen Carbon Labels vælges indstillingen Al-

ways. 

 Tryk Ok. 

H-atomer 

Som udgangspunkt er MarvinSketch sat til kun at vise hydro-

genatomerne for enden af kæder og sidekæder. Denne ind-

stilling vil i gymnasiet give fejl i opgaver hvor strukturen skal 

tegnes, da mange C-atomer derved ikke kan ses opfylde de-

res oktetregel. Det er derfor vigtigt at man sørger for at vise 

alle hydrogenatomer når man vælger en strukturformel 

som repræsentation! 

 I menuen View vælges under Implicit Hydrogens at mar-
kere On All for at vise alle H-atomer i strukturen. Se 
Figur 35. 
 

Fuld strukturformel 

I nogle tilfælde kan man have brug for at vise alle bindinger 

og alle atomer, hvilket i dette dokument betegnes som den 

fulde strukturformel. 

 Vælg samme indstillinger for C-atomer og H-atomer 

som for den kompakte strukturformel. Se afsnittet 

Kompakt strukturformel ovenfor. 

 I menuen Structure vælges Add og herunder vælges Ex-

plicit Hydrogens. Se Figur 36. 

Strukturerne bliver ret hurtigt uoverskuelige når man viser alle bindingerne til H-atomerne.   

Man kan let fjerne bindingerne til H-atomerne igen. 

 I menuen Structure vælges Remove og herunder Explicit Hydrogens. 

Herved vises strukturen med den kompakte strukturformel igen. 

Figur 34: Om C-atomerne skal vises i strukturen eller ej 
vælges i menuen Edit - Preferences. Under fanen 
Structure vælges Always eller Never. 

Figur 35: Om H-atomerne skal vises eller ej vælges i 
Menuen View - Implicit Hydrogens. 
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Aromatiske forbindelser 

Der findes forskellige måder at vise aromatiske ringsystemer på. I MarvinSketch kan man 

vælge hvilken repræsentationsform der skal benyttes i strukturen. 

 I menuen Structure vælges Aromatic Form. 

 Herunder kan vælges mellem de to former vist på Figur 37. 

– For at vælge repræsentationen med en ring i midten af den aromatiske ring-

struktur vælges Conversion to Aromatic Form. 

– Man kan vælge mellem forskellige konverteringsmodeller under Conversion 

Method. Ser strukturen ikke helt ud som forventet, kan det anbefales at man 

vælger General som metode. Se Figur 38. For det viste eksempel for koffeins 

struktur er der forskel på hvor meget MarvinSketch genkender som aromatisk i 

de forskellige modeller. 

– For en repræsentation med alternerende dob-

beltbindinger i den aromatiske ringstruktur væl-

ges Conversion to Kekulé Form. 

3D-strukturer 

Man kan få brug for at repræsentere en struktur således 

at den rummelige opbygning vises. Dette kan gøres vha. af 

MarvinSpace, der kan åbnes direkte fra MarvinSketch. Når 

man har hentet/tegnet en struktur i MarvinSketch åbnes 

strukturen i MarvinSpace med genvejskombinationen: 

Ctrl+Shift+m. 

Der er mange muligheder for forskellige indstillinger i 

MarvinSpace. Her omtales kun nogle få der kan give pæne 

Figur 36: Alle bindinger 
til hydrogenatomerne 
kan vises eksplicit i 
strukturen ved at vælge 
Excplicit Hydrogens i 
menuen Structure - Add. 

Figur 37: 
Aromatiske 
ringsystemer kan 
vises med enten 
alternerende 
dobbeltbindinger 
eller med en ring i 
midten af den 
seksleddede ring. 

Figur 38:I menuen Structure - Aromatic Form kan skiftes 
mellem de to aromatiske repræsentationsformer. 
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3D strukturer for mindre molekyler. Alle ændringer gemmes fra gang til gang, så 

det er ikke noget man skal ind og gøre hver gang. 

 Ændring af baggrundsfarven til f.eks. hvid: 

– Vælg Options under fanen Display i menuen. Se Figur 39.  

– I Boksen MarvinSpace Options vælges fanen Colors. 

– Under Background i øverste højre hjørne klikkes på farveknappen ud 

for Color. Se Figur 40. 

– På farvepaletten vælges hvid i øverste venstre hjørne efterfulgt af Ok. 

Fordelen ved hvid baggrund er, at et print af strukturen ikke 

bruger så meget printertoner som hvis baggrunden er sort. 

 Ændring af atomfarver: 

– I MarvinSpace Options, under fanen Colors, kan 

under punktet Atom Colors klikkes på de kemiske 

symboler for atomerne hvorefter en farve kan 

vælges fra farvepaletten. Klik Ok. 

Man skal være varsom med at vælge vilkårlige farver, da 

man traditionelt anvender bestemte farver for de enkelte 

atomer. 

 Visning af H-atomer: 

Der findes forskellige forudindstillede tegnemetoder i 

MarvinSpace og herunder kan vælges forskellige ind-

stillinger. Alt dette gøres under fanen Display, punktet 

Draw Type. Se Figur 41. 

Alle mindre molekyler bliver automatisk tegnet med 

den tegnemetode der hedder Ligand. Denne tegneme-

tode er ikke indstillet til at vise hydrogenatomerne i 

strukturen. Det ændres på følgende måde: 

– Under fanen Display vælges punktet Ligand og her-
under klikkes på Hydrogens. Se Figur 41. 
 

 Ændring af tegneindstillinger: 

– Under fanen Display vælges punktet Ligand. Som 

udgangspunkt bruger tegnemetoden Ligand den 

indstilling der hedder Ball and Stick, men der er andre muligheder der kan vælges her. Se Figur 41 

og Figur 42.  

 

Figur 39: Ændring af farvevalg 
sker fra Options under fanen 
Display. 

Figur 42: Koffeins 3D struktur vist med forskellige indstillinger. Fra venstre mod højre er valgt: Ball and Stick, Stick, Spacefill og Wire. 

Figur 40: Under fanen Colors kan bl.a. baggrundsfarve 
vælges. 

Figur 41: Under fanen Display kan vælges forskellige 
tegnemodeller under Draw Type og under de 
forskellige Tegnemodeller kan vælges forskellige 
indstillinger. 
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 Transformationer af molekylet: 

Man kan undersøge molekylets opbygning ved at zoome ind, rotere og rykke rundt på molekylet. 

– Zoom: 

Hold alt gr tasten og venstre mussetast nede. Trækkes musen op zoomes ind, trækkes musen ned 

zoomes ud. 

– Rotation: 

Hold venstre mussetast inde og bevæg musen. Molekylet roterer om en akse defineret af bevæ-

gelsesretningen. 

– Flyt molekylet: 

Hold Shift og venstre mussetast inde. Molekylet kan imens flyttes rundt på arbejdsarket i Mar-

vinSpace. 

 Valg af grafikkvalitet: 

Man kan komme ud for at ville kopiere 3D-strukturen til et tekstdoku-

ment eller gemme det som billede. Her vil man gerne have kvaliteten 

af billedet så høj som muligt. MarvinSpace er sat til altid at tegne i mid-

delkvalitet når det åbner. Dette kan ændres på følgende måde: 

– Under fanen Display vælges Quality. 

– Vælg High for højeste grafikkvalitet. 

Kopieres 3D-strukturer til f.eks. Word fungerer Windows klippeværktøj 

fint. Det er en god ide at zoome så tæt på strukturen som muligt før der 

klippes, da det giver den bedste kvalitet af det indsatte billede. 

 Undersøgelse af molekylets rummelige opbygning: 

Man kan undersøge bindingslængder og vinkler mm. i MarvinSpace vha. af de funktioner der ligger i 

værktøjslinjen under menuen.  

– Vælges  i værktøjslinjen kan afstanden mellem to atomer i molekylet findes ved efterføl-

gende at klikke på de to atomer man vil bestemme afstanden imellem. 

– Vælges  i værktøjslinjen kan vinklen, udspændt af tre atomer, bestemmes ved efterfølgende 

at klikke på de tre atomer der udspænder vinklen. 

Transformationer af strukturer i MarvinSketch 

Man kan i MarvinSketch udføre forskellige transformationer af et molekyle. 

 Flytning af et molekyle: 

– I menuen General markeres . 

– Marker molekylet, så at det hele er farvet grønt. 

– Placer mussepilen inden for molekylet, således at der fremkommer en blå 

firkant over molekylet. Se Figur 44. 

– Holdes venstre mussetast inde kan molekylet trækkes derhen på arbejds-

arket man ønsker. 

 

Figur 43: Kvaliteten af grafikken 
sættes under fanen Display ved 
punktet Quality. 

Figur 44: Et molekyle 
markeret til flytning. 
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 Rotation af et molekyle: 

– I menuen General markeres . 

– Marker molekylet, så at det hele er farvet grønt. 

– Placer mussepilen inden for molekylet, således at der fremkommer en blå 

takket figur over molekylet. Se Figur 45. 

– Holdes venstre mussetast inde kan molekylet roteres på arbejdsarket. 

 

 Flip, spejl og inverter molekylet: 

Man kan udføre forskellige transformationsoperationer på et molekyle ift. et indbygget koordinatsystem i 

MarvinSketch. De forskellige operationer samt akserne på koordinatsystemet er gengivet på Figur 46.  

 
Figur 46: Forskellige transformationsoperationer udført i Marvin-
Sketch på et molekyle. 

Hvis man har mere end et molekyle, er det vigtigt at 

vælge   og markere molekylet så det er grønt. El-

lers foretages transformationerne på hele arket og ikke 

kun et enkelt molekyle. 

Alle transformationerne findes i menuen Edit og herun-

der Transform. Se Figur 47. 

Transformationerne er opdelt i: 

– Flip, hvor molekylet vendes 180° langs en horison-

tal eller vertikal akse. 

Figur 45: Et molekyle 
markeret til rotation. 

Figur 47: Spejlinger, flip og inversioner af molekylet foretages 
alle fra undermenuen Transform i menuen Edit. 
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– Mirror (spejlinger), hvor molekylet spejles i et plan i koordinatsystemet. 

– Invert (inversioner), hvor hver koordinat transformeres ved (𝑥, 𝑦, 𝑧) ⟶ (−𝑥,−𝑦,−𝑧).  

Med reference til de nummererede transformationer på  Figur 46 kan de opnås på følgende måde: 

1. Transformationen, vist som nummer 1, foretages f.eks. med et af følgende valg: 

– Flip > Flip Horizontally 

– Mirror > Mirror Horizontally (to yz plane) 

2. Transformationen, vist som nummer 2, foretages f.eks. med et af følgende valg: 

– Flip > Flip Vertically 

– Mirror > Mirror Vertically (to xz plane) 

3. Transformationen, vist som nummer 3, foretages f.eks. med følgende valg: 

– Invert > Invert to Geometric Center 

Kemiske reaktioner i MarvinSketch 

I MarvinSketch tegnes fhv. let kemiske reaktioner, da programmet hjælper 

med at genkende reaktanter og produkter. 

I menuen Tools kan man vælge hvilken kemisk reaktionspil man vil anvende. 

Det gøres ved at klikke på den lille trekant på reaktionspilen, hvorved de for-

skelige typer af reaktionspile kan vælges. Se Figur 48. Herefter kan den øn-

skede reaktionspil tegnes i arbejdsarket ved at holde venstre musetast inde og 

trække musen i den retning pilen skal være. 

Indsættes en reaktionspil på arbejdsarket opfatter MarvinSketch automatisk 

alt det der står til venstre for pilen som reaktanter og alt det der står til højre 

for reaktionspilen som produkter. Alle reaktanter og produkter adskilles auto-

matisk af et +. 

 Eksempel - tegning af kondensationsreaktionen mellem ethanol og 

ethansyre: 

 Tegn eller hent vha. Name to Structure (se evt. Strukturer ud fra navn) 

strukturerne for ethanol, ethansyre, ethylethanoat og vand: 

 
 Flyt ethanol og ethansyre så de står til venstre for ethylethanoat og vand på arbejdsarket: 

 Vælg ligevægtsreaktionspilen som reaktionspil og tegn den således at den opdeler reaktanter fra pro-

dukter. 

Figur 48: Reaktionspil vælges i 
værktøjslinjen Tools. 
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 Optimer herefter strukturerne på arbejdsarket (se evt. Optimering af strukturen): 

 
 De enkelte molekyler kan evt. transformeres (se evt. Transformationer af strukturer i MarvinSketch) og 

evt. tilføjes H-atomer eksplicit (se evt. Fuld strukturformel): 

 
 Man kan ved tegning af kemiske reaktioner i MarvinSketch have brug for at nummerere atomerne for 

at vise hvilke specifikke reaktantatomer der bliver til hvilke specifikke produktatomer. F.eks., at det er 

oxygenet fra ethanol der indgår i estergruppen og det enkeltbundne oxygen i carboxylgruppen der spal-

tes fra til vand ved reaktionen.  

 Marker reaktionspilen  i værktøjslinjen i værktøjslinjen Tools. 

 Sæt markørpilen et reaktantatom der skal parres, tryk og hold venstre musetast inde og træk 

pilen hen til det produktatom det skal parres med og slip musetasten.  

 
 Herved parres atomerne med det samme nummer: 

 

Strukturanalyseredskaber 

MarvinSketch indeholder mange forskellige redskaber der kan hjælpe med at analysere strukturen. Her om-

tales nogle af de oftest anvendte i kemi på gymnasialt niveau. 

Bestemmelse af molarmasse og molekylfor-

mel m.fl. 

For en tegnet struktur kan stoffets molarmasse 

og molekylformel bestemmes.  

 I menuen Calculations vælges Elemental 

Analysis. 

 Sæt flueben ved de egenskaber der skal vi-

ses for stoffet. De oftest anvendte er vist 

på Figur 49. 

 Tryk Ok.  

 De ønskede egenskaber vises i en boks 

som vist på Figur 50. 

Figur 49: Bestemmelse af 
molarmasse og molekylformel mm. 
findes i menuen Calculations under 
Elemental Analysis. 
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Navngivning af kemiske strukturer 

Kemiske strukturer kan både navngives i overensstem-

melse med gældende IUPAC navngivningsregler, samt 

gives trivialnavne. 

 Vælges Structure to Name i menuen Structure kan 

man vælge mellem Place IUPAC Name og 

Generate Name. Se Figur 51. 

 

– Vælges Place IUPAC Name indsættes 

strukturens systematiske navn i arbejdsarket. 

 

– Vælges Generate Name kan man vælges mellem IUPAC navngivning og trivialnavn, hvor et sådant 

findes. Navnet vises i en boks sammen med strukturen, men indsættes ikke i arbejdsarket. Se Figur 

51. 

Stereoisomeri i kemiske strukturer - cis-trans isomeri og spejlbilledisomeri 

MarvinSketch har mulighed for til at angive specifik 

stereoisomeri mens man tegner.  

 I menuen View vælge undermenuen Stereo. 

Sæt flueben ved E/Z Labels og under R/S 

Labelsat markere All Possible. Se Figur 52. 

 Vil man væk fra denne indstilling fjernes blot 

fluebenet ved E/Z Labels samt markere ved 

None under R/S Labels. 

Figur 50: Udvalgte egenskaber. 

Figur 51: Der kan vælges mellem systematisk IUPAC navngivning og 
trivialnavngivning. 

Figur 52: MarvinSketch kan sættes til at tage højde for 
stereoisomeri mens man tegner. 
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Når man efterfølgende tegner en struktur vil MarvinSketch markere den specifikke stereoisomeri ved 

dobbeltbindinger og med et (? ) ved det chirale center markere at der er mulighed for to spejlbilledisomere 

former ved dette center. 

Tegnes f.eks. pent-3-en-2-ol, vil strukturen (efter optimering se ud som på Figur 

53. Her viser MarvinSketch at strukturen er tegnet på Entgegen form omkring 

dobbeltbindingen og at der er flere mulige spejlbilledisomere former mulige 

omkring C-atomet nr. 2. Vil man tegne en bestemt isomer struktur kan dette 

gøres på følgende måde: 

 Ændring af cis-trans isomeri: 

Vælg , stil musemarkøren på et af C-atomerne 

der indgår i dobbeltbindingen, tryk venstre musetast 

ned og flyt atomet op eller ned indtil notationen over 

bindingen ændres til (𝑍). Husk at optimere 

strukturen efter ændringen. 

 Valg af spejlbilledisomer: 

Stil musemarkøren på det chirale C-atom, højre klik 

og vælg enten 𝑅 eller 𝑆 form under Stereo > R/S. Se 

Figur 54. 

Herved fremkommer en specifik isomer form hvor 

stereoisomerien er angivet:  

 

Figur 55: Strukturen af (2R,3Z)-pent-3-en-2-ol. 

Den rummelige struktur omkring det chirale center markeres både med R/S- form samt bindinger der viser 

rummeligheden. De stiplede bindinger går ind i arbejdsarkets plan og de udfyldte går ud af arbejdsarkets 

plan. 

Det er en god ide at sætte indstillingerne tilbage til ikke at tage hensyn til stereoisomeri ved tegning af 

strukturer, så det kun er noget der vises i de tegnede strukturer hvor man eksplicit vil vise stereoisomerien!  

Det gøres ved at fjerne fluebenet ud for E/Z Labels og vælge None under R/S Labels i menuen View under 

Stereo. Se Figur 52. 

Vil man i stedet undersøge om en allerede tegnet struktur (f.eks. som Figur 56) findes 

i flere stereoisomere former kan dette gøres på følgende måde:  

 Marker strukturen, hvis der er mere end én struktur på arbejdsarket. 

 I menuen Calculations vælges Isomers og herunder Stereoisomers. Se Figur 57. 

 I boksen Stereoisomers Options kan vælges mellem: 

– tetrahedral stereo isomers (finder kun spejlbilledisomere former). 

– double bond stereo isomers (finder kun cis-trans isomere former). 

Figur 53: Strukturen for pent-3-
en-2-ol med stereoanalyse sat 
til. 

Figur 54: Valg af specifik spejlbilledisomer form for et 
asymmetrisk C-atom. 

Figur 56: Struktur der 
undersøges for 
stereoisomeri. 
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– both (finder alle stereoisomere former under ét) 

 
 Tryk Ok. 

Herved genererer MarvinSketch de ønskede stereoisomere 

former af molekylet i et nyt vindue. Se Figur 58.  

Rulles helt ned til bunden af oversigten over de 

stereoisomere strukturer, kan det samlede antal af 

stereoisomerer ses (den sidste isomers nummer). 

Ønskes at arbejde med en bestemt af de viste isomerer 

markeres denne ved at klikke på strukturen og herefter 

klikke på Select. Herved ændres strukturen i arbejdsarket til 

denne specifikke isomers struktur. 

Stereoisomeri i skriftlige besvarelser i gymnasiet 

Ifm. skriftlige opgaver i gymnasiet forekommer der ofte 

opgaver, hvor der skal redegøres for om et givent stof 

udviser spejlbilledisomeri. Her forventes det, at der i 

strukturen markeres de asymmetriske C-atomer med fx en * 

som en del af besvarelsen. 

Dette er ikke noget MarvinSketch har en funktion til at gøre, men da det 

kræves for at få fuld bedømmelse på denne type opgaver, vises her hvordan 

det kan lade sig gøre i praksis i MarvinSketch. 

 Udfør ovenstående analyse ift. at finde de spejlbilledisomere former. 

 Vælg én af strukturerne og vend tilbage til arbejdsarket. 

 Vælg en strukturrepræsentation hvor alle C-atomer vises i molekylet. 

 Tegn eksplicit manglende bindinger fra de 

asymmetriske C-atomer til eventuelle H-

atomer (vigtigt!). 

 Vælg Label Editor  i værktøjslinjen 

Tools og klik på et asymmetriske C-atom. 

Figur 57: Analyse af struktur for stereoisomerer former 
vha. beregningsmodulet i MarvinSketch. 

Figur 58: Alle de valgte stereoisomere former af 
molekylet vises i en boks. 

Figur 59: Et atoms kemiske symbol kan ændres vha. labeleditoren i 
værktøjslinjen Tools. 
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skriv en * efter C-atomets label og tryk på .  Se Figur 59. 

 Klik på Alias i dialogboksen for at ændre C-atomets label. 

Strukturen vises nu på den ønskede form med en * som markering af det 

asymmetriske C-atom. 

Ledige elektronpar 

De ledige elektronpar på atomerne, der indgår i en kemisk struktur, kan 

vises på følgende måde: 

 I menuen View sættes under Advanged flueben ud for Lone 

Pairs. Se Figur 61 og struktur på Figur 62. 

Tekst og tegning i MarvinSketch 

Det er muligt at indsætte tekst og forskellige figurer i arbejdsarket. 

Tekstboks og figurer findes i værktøjslinjen Tools. 

  
 
Generelt er MarvinSketch ikke designet til at lave de mest avancerede illustrationer. I mange tilfælde 
fungerer det bedre at indsætte en tegnet struktur i Word og efterfølgende bruge Words figurer og 
illustrationsmuligheder, da der er langt flere muligheder i Word. Både når det gælder mulige figurer, men 
også formatering af disse.  
 

Figur 60: Det asymmetriske C-atom 
vises på den, i skriftlige opgaver, 
ønskede form. 

Indsætning 

af tekstboks 

Indsætning af figurer. Klikkes på 

den lille pil ned, foldes listen over 

mulige figurer ud, som vist her. 

Figur 61: De ledige elektronpar kan vises i 
strukturen. 
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Kopiering til Word 

Strukturer tegnet i MarvinSketch kan kopieres til Word ved at markere strukturen og kopiere ved 

genvejskombinationen Ctrl+c. I Word indsættes strukturen ved genvejskombinationen Ctrl+v. 

Når man indsætter strukturer i 

Word, indsættes de som et 

billedobjekt. Har man PC, og 

installeret JChem for Office (se 

Installation af JChem for Office), 

indsættes strukturerne i stedet som 

et MarvinOle objekt. Det har den 

store fordel, at man ved at 

dobbeltklikke på strukturen i Word 

kan åbne strukturen i MarvinSketch 

igen og arbejde videre med den. 

Når man er færdig med at arbejde 

med strukturen returneres den med 

ændringerne, ved at klikke på Exit i 

øverste venstre hjørne i 

værktøjslinjen General. Se Figur 62. 

På denne måde er det let at arbejde med MarvinSketch i kombination med Word som tekstbehandlingspro-

gram. 

JChem for Office findes desværre ikke til Mac, hvor strukturerne derfor indsættes som billeder. Arbejder man 

med MarvinSketch på en Mac, er det derfor uhyre vigtigt at man gemmer sine strukturer som Marvinfiler 

(·.mrv), således at man ikke skal starte forfra hver gang man opdager en fejl eller vil lave ændringer i en 

struktur.  

Man kan også oprette et MarvinOLE objekt i Word uden at have tegnet strukturen først i MarvinSketch, hvis 

man har JChem for Office installeret. Det gøres f.eks. via fanen JChem i Word, hvorunder der klikkes på . 

Det virker imidlertid ikke på mange maskiner, hvorfor følgende alternative metode også nævnes. 

Under fanen Indsæt klikkes på Object (se øverst på Figur 63). I vinduet vælges MarvinOLE document, 

hvorefter der klikkes på Ok. Herefter åbner MarvinSketch et arbejdsark, hvor man kan tegne de ønskede 

strukturer. Strukturerne bringes med tilbage til Word ved at klikke på Exit i øverste værktøjslinje (se Figur 

62). 

  

Figur 62: Med JChem for Office indsættes strukturer i Word som MarvinOle objekter, 
der kan åbnes i MarvinSketch igen ved at dobbeltklikke på dem. Man vender tilbage 
til Word ved at klikke på Exit. 

Figur 63: Man kan indsætte er MarvinOLE objekt 
i Word via menuen Indsæt og herunder vælge 
Object. I vinduet vælges under Opret nyt et 
MarvinOLE document. 
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Beregning af stoffers fysiske egenskaber 

Den helt store styrke ved MarvinSketch (med undervisningslicensen installeret) kontra andre gratis kemiske 

tegneprogrammer, er de mange muligheder for at beregne diverse fysiske egenskaber af stoffet på baggrund 

af stoffets struktur.  

Det skal understreges, at der er tale om beregnede størrelser og ikke eksperimentelt data, og de beregnede 

størrelser kan variere i større eller mindre grad ift. de eksperimentelle værdier. Man bør derfor altid angive 

at en fysisk egenskab er beregnet i MarvinSketch (og hvilken version), hvis en sådan anvendes i opgaver eller 

lignende.  

Alle beregninger findes i menuen Calculations. Udover elementaranalyse (som omtales i afsnittet 

Bestemmelse af molarmasse og molekylformel m.fl.) og bestemmelse af stereoisomere former (som omtales 

i afsnittet Stereoisomeri i kemiske strukturer - cis-trans isomeri og spejlbilledisomeri), kan beregnes en bred 

vifte af fysiske egenskaber. 

På Figur 64 ses en oversigt over de forskellige beregninger det er muligt at foretage i MarvinSketch. Her 

fremhæves de som tænkes at have størst interesse i relation til kemi og bioteknologi i gymnasiet: 

 𝑝𝐾𝑠-værdier samt Bjerrumdiagrammer (Protonation > pKa). 

 Isoelektrisk punkt (Protonation > Isoelectric Point). 

 log P, logD og HLB (Hydrofil-Lipofil Balance) - (Partitioning > logP/logD/HLB). 

 Et stofs opløselighed i vand (Solubility > Aqueous Solubility).  

 Ladningsfordelingen i molekylet - (Charge > Charge). 

 C-NMR og H-NMR spektre (NMR > CNMR/HNMR). 

Figur 64: En oversigt over de mulige beregninger af fysiske egenskaber der kan foretages i MarvinSketch ud fra strukturen. 
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 Molekylets polære overfladeareal (Geometry > Polar Surface Area (2D)). 

 Molekylets samlede overfladeareal (Geometry > Molecular Surface Area (3D)). 

 Hydrogenbindingsacceptorer og -donorer (Other > H Bond Donor/Acceptor). 

Søgning i databaser fra 

MarvinSketch 

Man kan søge online efter data for stoffet, ud fra strukturen 

tegnet i MarvinSketch. Der kan søges på ChemSpider, 

Chemicalize og PubChem.  

Chemicalize er Chemaxons egen side, og de data der er 

samlet på siden er beregnet med MarvinSketch. 

På både ChemSpider og PubChem kan ofte findes en hel del 

eksperimentelle data for stoffet, og på PubChem findes ofte 

eksperimentelle spektre (UV/VIS, IR, H-NMR, C-NMR og MS). 

Når man har tegnet en struktur for et stof, kan man søge 

online på de nævnte databaser på følgende måde: 

 I menuen File vælges, under Find Structure Online, den 

database man ønsker at søge efter data for stoffet i. Se 

Figur 66. 

 I vinduet der kommer frem vælges Full structure search. 

Se Figur 65. 

 Databasen åbner i en browser og viser data for stoffet, 

hvis det findes i databasen. 

  

Figur 66: Der kan søges online på udvalgte databaser 
efter bl.a. eksperimentelt data for stoffet. 

Figur 65: Vælg at søge ud fra den fulde struktur på 
databasen. 
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Liste over udvalgte genveje i MarvinSketch 

Genvej til Tast-kombination 

Fjerner alt markeret på arbejdsarket Delete 

Markerer alt Ctrl+a 

Kopier Ctrl+c 

Kopier med valg af format Ctrl+k 

Paste Ctrl+v 

Redo Ctrl+y 

Undo Ctrl+z 

Åben periodisk system Ctrl+m 

Åben nyt arbejdsark Ctrl+n 

Fjern alt på arbejdsark Ctrl+Delete 

Optimer struktur i 2D Ctrl+2 

Åben skabelonarkiv Ctrl+t 

Åben Source vindue Ctrl+Shift+n 

Åben MarvinSpace Ctrl+Shift+m 

Tjek og ret kemiske strukturer Ctrl+r 

Indsæt negativ ladning  − 

Indsæt positiv ladning  + 

Indsæt enkelt-, dobbelt- eller tripelbinding 1, 2 eller 3 

Indsæt grundstof Tast grundstoffets kemiske symbol 

Indsæt radikal Tast r+nummer (f.eks. r+1 for radikal R1) 

 


