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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 ulations Services [Help
alle skolens elever der abner for en helt reekke af beregningsmuligheder D Q

et

) |100% [ 7] Help Contents

af fysiske og kemiske egenskaber for de tegnede strukturer. Denne
guide er ikke en fuldstaendig manual til MarvinSketch, men er blot s
beregnet som et mindre opslagsvaerk ved anvendelse af de basale About MarvinSketch

funktioner i programmet til kemi og bioteknologi pa 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 forudsaetter, at skolen har en administrator der kan udstyre eleverne med
installationsfiler samt en undervisningslicens - se dokumentet: Installation og administration af
MarvinSketch.

Guiden er forspgt hold i hovedafsnit og herunder bygget op fra de mest basale funktioner til mere avancerede
muligheder. Der er sa vidt muligt lagt henvisninger tilbage til tidligere afsnit nar relevant. Disse er oprettet
som hyperlinks i dokumentet, sdledes at man ved at klikke pa henvisningen fgres tilbage til det relevante
afsnit. Det er habet, at det ggr det lettere at finde relevante informationer nar pakraevet. Desuden at man
bade kan laese guiden kronologisk, men ogsa leese udvalgte afsnit uden at skulle lede for leenge 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. P& Mac er genvejene typisk de samme blot med Ctrl erstattet af Command-tasten (38).

| 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 stgrrelser kunne taenkes anvendt i undervisningen.

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

God forngjelse med MarvinSketch!

Anders Almlund Osted, Kgge Gymnasium.
Oktober 2015
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Installation af MarvinSketch og licensfil

Til installationen skal bruges en MarvinBeans installationsfil, til det styresystem man har pa 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 fa fra den MarvinSketch ansvarlige pa skolen.

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

Da MarvinSketch til Windows i visse tilfeelde 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 pa 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. Fglg

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

Herefter kan MarvinSketch installeres. Fglg anvisningerne under installationen og tryk Ok til alle program-
mets forslag ved mindre du har seerlige preeferencer ved installationen.

e Efter installationen kan MarvinSketch dbnes fra en genvej pa skrivebordet. @

e Bliver man bedt om at vaelge "editor style” nar programmet abner, vaelges Marvin. Denne vejledning
er baseret pa denne opsatning og menuernes placering afviger en del i de andre opsatninger der
kan veelges. (Klikkes forkert kan Editor Style sendres i menuen: View, Editor Style hvor Marvin

markeres).
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e | menuen itoppen af programmet (vist pa figuren ovenfor) vaelges "Help” og herunder ”Licenses” (se
pil pa figur ovenfor).

o Klik pa “Browse...” (vist pa figuren nedenfor) og find placeringen af licensngglen - klik pa ”“Open”

o Klik pa ”Install”. Herefter skal listen over software vise Valid under Status.

Install license file
Please enter the location of the license file or press the Browse button to select path from the file system.
After specifying the path, press the Install button.

License file: a =1 Browse... Install

If your e-mail dient supports drag and drop of attachments, you can drag the license file you received by
e-mail to this dialog.

The following licenses will be installed by pressing the Install button:

Software Sta... License Term Licensee Expiration ... SupportEx... Re



https://java.com/en/download/manual.jsp

MarvinSketch er nu installeret og alle funktioner er tilgaengelige i programmet via undervisningslicensen.

Efter installationen ligger der en raekke genveje pa skrivebordet. Kun genvejen til MarvinSketch @ erre-
levant, da de andre programmer kan dbnes fra MarvinSketch. De resterende genveje kan derfor fjernes.

Installation af JChem for Office

JChem for Office er et tilfgjelsesprogram til Microsoft Office pakken, der gger brugbarheden af MarvinSketch
markant. Ved installation af programmet tilfgjes en ekstra fane i Office programmerne til hurtig indsaettelse
af strukturer tegnet i MarvinSketch. Herved indsaettes strukturerne som Marvin-objekter, og kan hurtigt gen-
abnes til redigering mm. direkte fra Office programmet. Man kan sagtens undvaere denne ekstrainstallation,
men uden denne indsaettes strukturerne som billedobjekter, og kan derfor ikke genabnes i MarvinSketch.

Programmet eksisterer kun til PC og ikke til Mac, sG Mac brugere, og PC brugere uden JChem installeret,
bgr s@rge for at gemme strukturerne til opgaver i marvin fil format (*.mrv) indtil opgaven er afsluttet.

F@r programmet installeres, undersgges hvilken version af Microsoft Office pakken der er installeret pa com-
puteren. Hgjst sandsynligt er det 32-bit versionen der er installeret, da det den version der foreslas ved in-
stallationen og den version Microsoft anbefaler til de fleste brugere.

| Office 2013 ggres dette ved at dbne et af Office programmerne, f.eks. Word. Under fanen “Filer” veelges
”Konto”.

@ E (_,J' - O o - m+ a__b" - F} - Kontrollér, ot
’ er problem
HIEM INDSET DESIGM SIDELAYC
& s
M 1 Calibri -l - A
Konto 2
St F K U -abex. x* [
ind - Formatpensel Indstillinger
Udklipshalder Ma Skrifttype '_.-5
L Z
Om Word
Ved at trykke pa , fas oplysninger om Office pakkens version:
- 2
Om Microsoft Word :
Microsoft® Word 2013 (15.0.4719.1000) MSO (15.0.4719.1000) 32-bit h
En del af Microsoft Office Standard 2013
Produkt-id: 00218-07471-35460-AA283
Vis licensvilkarene for Microsoft-software
Nngle af skabelonerne er udviklet for Microsoft Corporation af Impressa Systems, Santa Rosa, Fs

Californien. Import/Export Converters & 1988-1998 DataViz, Inc. pa www.dataviz.com. Alle rettigheder
forbeholdes, Compare Versions ©1993-2000 Advanced Software, Inc, Alle rettigheder forbeholeds, Dele
af International CorrectSpell™ -stavekontrolsystem & 1993 af Lernout & Hauspie Speech Products M.V,
Alle rettigheder forbeholdes, The American Heritage @ Dictionary of the English Language, Third Edition
Copyright € 1992 Houghton Mifflin Company. Den elektroniske version er givet i licens af Lernout &
Hauspie Speech Products MW, Alle rettigheder forbeholdes. PDF-reference, fjerde udgave: Adobe ®
Portable Document Format, version 1.5, © 1935-2003 Adobe Systems Incorporated. Alle rettigheder
forbeholdes.

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

e Hvis man har Office 32-bit vaelges den installationsfil der har endelsen x86.exe.



e Hvis man har Office 64 bit vaelges den installationsfil der har endelsen x64.exe.

Fglg anvisningerne under installationen.

Nar Et Office program herefter dbnes, ligger der i menuen en ekstra fane for JChem:

@ E S- oo~ B‘ a - P}‘ - | Formatering @:‘ = MarvinSketch Folder 260515.docx - Word
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Database File Edit Data Transfer Data Conversion Chemistry Options Help

Opstart af MarvinSketch

e Programmet abnes ved at dobbeltklikke pad en genvej pa skrivebordet: @‘

e Bliver man bedt om at vaelge ”editor style” nar programmet abner, vaelges Marvin. Denne vejledning
er baseret pa denne opsatning og menuernes placering afviger en del i de andre opsatninger der
kan veelges. (Klikkes forkert kan Editor Style sendres i menuen: View, Editor Style hvor Marvin
markeres).

Skaermbilledet i MarvinSketch

Skaermbilledet i MarvinSketch er opbygget af en titellinje, der viser dokumentets navn, en menulinje, hvor
alle funktioner i programmet er samlet under forskellige faner, tre vaerktgjslinjer, hvor programmets vaerk-
tgjer til at tegne strukturer er samlet samt et arbejdsark hvor man kan arbejde med de kemiske strukturer.

. Pa—
[+ MarvinSkeich 15.3.16 <—T|te"|n e - o IEHl
Fl!e:_ __Ed'n j-'ie’_-:n Insest &rom  Bond _ST:'U_-:r._urt : Cal culations _Sen'iter- Pe!l:-<— M e n u | i nje j
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v T varktgjslinjer >

Arbejdsark ;

Hvis man lader pilen hvile over en
knap i vaerktgjslinjen et gjeblik,
kan man se navnet pa knappen.




Vearktgjsmenuerne kan aendres ved i menulinjen at
File Edit |View| Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help

veelge:

‘_ -l Mouse mode 4 @ @‘ @‘ 100% W | e
. Zoom Level
e View — Toolbars VR Structure Display 4
e Szteller fijern flueben ved de elementer manvil - Colors i
have vist i de 3 vaerktgjslinjer vist ovenfor. — sereo '
Implicit Hydrogens 4
"""" Peptide Display 4
Lav en ny side i dokumentet T Advanced 8
Hvis man vil 8bne et nyt dokument, kan man i menulin- = Pages ’
jen V%lge: — o Toolbars l General
Menubar F11 Chemical
e File — New — New window (Genvejstast: Ctrl + [, Status Bar 3D editing
[1 -~ Editor style | Simple Templates
N) o - Advanced Templates
Markush
Vil man i stedet hurtigt slette alt i et igangveerende do- * Tools
kument kan man i menulinjen vaelge: - Atoms
e File — New — Clear Desk (Genvejstast: Ctrl + Delete).
Tegning af strukturer i MarvinSketch H
Der findes forskellige vaerktgjer til at tegne strukturer i MarvinSketch. | dette afsnit omtales de for- c
skellige muligheder for at fa de gnskede strukturer frem i MarvinSketch N
Veerktgjslinjen Atoms 0

| vaerktgjslinjen Atoms, yderst til hgjre i skeermbilledet (vist pa Figur 1), findes de oftest anvendte

grundstoffer. Ved at klikke pa et af grundstofferne i veerktgjslinjen, og herefter i arbejdsarket, ind- 5
seettes grundstoffet. F
Er det valgte grundstof et ikke-metal fylder MarvinSketch automatisk op med hydrogen til 2edelgas- P
reglen er opfyldt for grundstoffet. Er det valgte grundstof et metal, indsaettes kun det kemiske sym- al
bol for grundstoffet.

o Br
Har man brug for et grundstof, der ikke eksplicit star i vaerktgjslinjen, vaelges ™, hvorved det I
fulde periodiske system vises. Klikkes pa et af grundstofferne, og herefter i arbejdsarket, ind-
seettes grundstoffet som omtalt ovenfor. C’i ‘;,r(tl{z;jslmjen

Atoms

Bemaerk at der i det periodiske system angives anvendelige st@rrelser som atommasse, hyppige
oxidationstal i kemiske forbindelser samt elektronegativitet, nar man holder pilen pa et af grundstofferne.

Vil man forbinde grundstofferne stiller man sig pa et grundstof, trykker venstre musetast ned, mens man
traekker musen til den

side man gerne vil have **

bl'ndmgen vender og _ Hé H/[J?H/ : a:/ a Vs H S/vH 5./ H /@}j\
slipper. Herved w 27 3 #E / / / / / g\
indszettes en binding til ° 5S4 HY S SH
det grundstof man har i Ly ? \‘li\ \ . \ 4? E'L j
markeret i veerktgjs- . 1 g s ek T g Sy

7

linjen Atoms. F.eks. ©
tegnes cyclo-octasvovl i
trinene vist pa figuren.



Optimering af strukturen

id | Structure | Calculations Services Help

Nar strukturen er tegnet faerdig, kan man opti- § Cln2d [ Cleanin2d Tt
mere den tegnede Struktur Séledes, at a”e bin_ Clean 3D )V ¥ Clean and Arrange in 200 Ctrl+Shift+2 %
. ) . . Directed Merge ) Hydrogenize Chiral Center
dingsvinkler og bindingslaengder rettes automa-
. . o o Add ) Clean Wedge Bonds Ctrl+B
tisk til. Det kan gg@res pa fglgende made: A 5
Edit Data...
e | menuen Structure valges Clean 2D — Edit Properties... s
Clean in2D (Se bl”edet t|| h¢_]re) Aromatic Form 4 ; \
e Alternativt kan man optimere strukturen | Group v \ ;
. Reaction L4 L o
2D med genvejstasterne: Ctrl+2. Mapping , e
e Entredje mulighed er, at man slar veerktgjs- © f e
linjen Chemical til (se afsnittet: Skaermbilledet i MarvinSketch), hvorefter man kan s/S\s
. I . . / \
klikke pa i gverste vaerktgjslinje for at optimere strukturen. S\ /S
S—S
Veerktgjslinjen Tools Figur 2: Den

Skal man tegne carbonhydrider, eller andre organiske strukturer med laengere kaeder af optimerede struktur
for cyclo-octasvovl

carbonatomer, kan man med fordel bruge knapperne i vaerktgjslinjen Tools i hgjre side af
skaermbilledet (se Figur 4).

/' -
1. Ved markering af , tegnes enkeltbindinger mellem C-atomer, som omtalt i eksemplet /v ~
ovenfor. —
|—|3|: e  Man kan i veerktgslinjen Atoms veaelge andre atomer end carbon. Man
\ kan desuden ved at holde pilen over en binding, som vist pa Figur 3, og
HZG;Z— CHS klikke for at forgge antallet af bindinger mellem to atomer. T
N[=
Figur 3: Tegning af dobbelt- og tripelbindinger.
——
. A . []l'l
2. Ved markering af, , kan laengere kaeder hurtigt tegnes.
e Hold pilen pa arbejdsarket. []-~

e Tryk venstre mussetast ind og hold den inde mens musen trakkes til en af siderne. Herved [ -
tegnes en keede af carbonatomer. Et lille tal i enden af keeden fortzeller hvor mange C-atomer

. . o +
der er i kaeden. Dette er vist pa Figur 5.

e Nar den gnskede kaedeleengde er ndet slippes mussetasten. —
Q M Figur 4:
File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help Veerktgjslinjen

S = oa o = —— Tool

OV C|XDA|Y R V@ HEERe O oors
/ -

My -

T
N[E 11
— - N P N\

(L
-

Figur 5: Tegning af laengere kaeder i MarvinSketch.



Strukturer ud fra navn

=
[0

MarvinSketch kan tegne strukturer ud fra Fie Edit View Inset Atom Bond |Structure| Calculations Services Help
strukturernes navne. Man kan bide generere iy -& |9 C| Clean 2D »
. e . 3
strukturer ud fra trivialnavne og systematiske Clean 3D
X R VR Directed Merge }
IUPAC navne. Ofte kan man skrive navnet pa dansk,
. AT Add ’
men det sikreste er at anvende engelske navne, da femove ,
der i visse tilfaelde er for stor forskel pa de danske Edit Data..
og engelske navne til at programmet kan Edit Properties...
. . T _
kompensere for forskellene og finde frem til en ; Aramatic Form ’
e . N[E
struktur. Eksempelvis gar det galt ved sggning efter Group ,
- - .
en carboxylsyre (dansk: propansyre, engelsk: . Reaction D
. . o . . i 3
propanoic acid). Omvendt kan man sgge pa nikotin " Mapping
§ [ ] - R-Logic...
og finde strukturen, da forskellene mellem engelsk
. . . . - Structure te Name [
og dansk navngivning er mindre (dansk: nikotin, . Narme to Structure CirlaSHiftall
engelsk: nicotine). Man skal dog veere varsom, da
. _ Markush Enumeration
programmet gaetter og man derfor skal vaere i stand
. . L}  Check Structure Ctrl+R
til at tjekke om den tegnede struktur er den !
Auto Check
korrekte. Det anbefales derfor at sgge med
L. Q The Source - Name
engelsk navngivning. Fle Edit
- |
e | menulinjen vaelges menuen Structure og
herunder undermenuen Name to Import
Structure. Se Figur 6.
Error

Alternativt kan man benytte genvejen Ctri+Shift+n =

| tekstboksen skrives den gnskede forbindelses navn, '383'
hvorefter der klikkes pa Import,

Cannot import molecule.
Error in line 1: Unknown token: niks.

Figur 6: Funktionen “"Name to Structure” kan anvendes til at tegne strukturer

hvorefter molekylets struktur vises i ud fra forbindelsens navn,

arbejdsarket.
Hvis der fremkommer en fejlmeddelelse, som vist nederst pa Figur 6, er der hgjst sandsynligt tale om
at programmet ikke kan genkende navnet.

— Tjek for stavefejl i navnet

— Prgv engelsk navngivning

— Har man prgvet med et trivialnavn, kan man prgve med det systematiske navn.
Hvis den gnskede struktur indeholder asymmetriske C-atomer, tegner MarvinSketch med stor sandsyn-
lighed strukturen med bindinger, der fremhaever den rummelige opbygning omkring dette atom. Man
kan let zendre disse bindinger til almindelige bindinger i arbejdsarkets plan, hvis dette gnskes.

- Velg i Veerktgjslinjen Tools.
— Hold pilen over bindingen, saledes at bindingen markeres, hvorefter der klikkes, og bindingen

skifter til en almindelig streg.

Man kan hente flere strukturer pa én gang ved at adskille navnene i sggningen med semikolon.



Brug af skabeloner

. . Insert | Atom Bond Structure
Der findes i programmet en database over strukturer eller strukturelementer, man kan 0 [repis ot
N . X . . R emplate rl+
anvende nar man tegner strukturer i MarvinSketch. Disse skabeloner findes pa Groups...
f¢|gende made: # New Structure
Bond L4
e | menuen Insert vaelges Template. Alternativt kan man anvende genvejen Ctri+t. Ehaig '
. Arrow L4
Se Figur 7.
Bracket L4
e | vinduet Template Library Manager vises i venstre side en oversigt over de Electron Flow ’
kategorier strukturskabelonerne er ordnet under. Se Figur 8. Graphics C
T Tet

e Markeres en af kategorierne vises i hgjre side af vinduet de strukturskabeloner
Figur 7: Biblioteket over

strukturskabeloner
findes i menuen Insert
Q Template Library Manager “ under Templates.

[;r;\t ¥ | % |Jegemn »

., Template categorie A

% Generic 1 I N
- 4 Amino Acids e w 2
. # Rings ) | ‘ ,J;\,, ) I , /g" /L\‘ )
Aromatics l - —kj

Bicydlics

Bridged Polycye 1 1

Crown Ethers 1: Deoxycytidine 2: Deoxyuridine 3 Deoxyﬂ'lymldlne 4 Deoxyadenosine
Cydoalkanes

Heterocydes
Polycydics 7 | K
Homelogy Grou o < 15‘1\1

Alpha D sugars
Beta D sugars
Flavonmds
Nucleobases

der findes i den valgte kategori. Se Figur 8.

5: Deoxyguanosine

IeeeseBIESIEIISIEIEISLS

P P

< » Templates | Properties

Figur 8: I vinduet Template Library Manager kan i hgjre side veelges forskellige strukturkategorier og i hgjre side ses de strukturer der
findes under den valgte kategori.
Import af biomolekylzaere strukturer

Man kan importere stgrre biomolekylaere strukturer som DNA og RNA sekvenser samt peptider i
MarvinSketch.

DNA- og RNA-sekvenser
e | menuen Edit veelges Source. Se Figur 9.

e |vinduet The Source - ChemAxon Marvin Documents/MRV fjernes alt tekst der F”E i")“ HE SR et
i Unde Ctrl+Z
er markeret med bla overstregning. Se Figur 10. C* Redo Cirl+Y
e Import af DNA sekvens: " ColeX
. . . . v . £
— lvinduet The Source - ChemAxon Marvin Documents/MRV skrives i feltet & 2 i 2: E
— apy As... rl+
den gnskede nucleotidsekvens pa et af 4 fglgende formater: Copy AsSmiles  CtrleL
B Paste Crl+V
T Select All Ctrl+A
- ele T+
Q The Source - ChemAxon Marvin Documents / MRV ﬂ NE| y puicee
File Edit View o d I S ,
{T Br3ic = W OW3 []n Object [
i 1l 3 * ETAX0 i 1l 3 3 * 0 1 EMa [ ] Format...
La e | D Template Library... Ctrl+T
aF | Source |
Figu} 9: Biomolekyler kan
< I & importeres fra menuen Edit
Figur 10: | vinduet kan skrives sekvensen af nucleotider i den gnskede DNA-sekvens. under punktet Source.



]

File Edit View

ACGT, A-C-G-T, dAdCdGdT eller dA-dC-dG-dT. Se Figur 12.
I menuen i vinduet The Source - ChemAxon Marvin Documents/MRV valges under File, Import As....
Alternativt kan man benytte genvejen Ctr/+i. Se Figur 11.

Seet markering | Import As: og
veelg under mulighederne DNA
Sequence. Se Figur 12.

Den g¢nskede  DNA-sekvens
importeres i kompakt form i
MarvinSkecth. Se Figur 13.
@nskes strukturen vist for DNA-
sekvensen kan dette ggres ved at
markere strukturen, hgjre klikke

Q The Source - ChemAxon Marvin Documents / MRV “
File | Edit View

Mew Ctrl+M

Import As... Ctrl+|

Write to Console

Close

Ctrl+W

Figur 11: Ndr den gnskede nucleotid-sekvens er indtastet vaelges Import
As... under File.

og veelge Expand Groups eller Ungroup. Se Figur 14. Ved at veelge Expand Groups fastholdes
grupperingen af de enkelte nukleinsyrer, mens at veaelges Ungroup fjernes grupperingen i

strukturen.

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

Import As

Select Import Mode

(®) Import As:

Import As Recognized (format not recognized)

ACGT

ChemAxon Marvin Documents [ MRV
ChemAxon SMILES Abbreviated Groups
Chemical Markup Language / CML

FASTA File Format (DMNA sequence)

FASTA File Format (RMA sequence)

FASTA File Format {peptide sequence)

FASTA File Format (Automatic sequence recognition)

Irnport

Cancel

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

H—A—C—G—T—OH

Figur 13: DNA-sekvensen importeres i kompakt form.

e b L o Cut Ctrl+X

Copy Ctrl+C
Copy As... Ctrl+K
*  Delete

B X

[ln  Group.. Ctrl+G
Ungroup
Expand Groups

Add
Rermove

Edit Properties...
£} Check Structure Ctrl+R

Transformation
Format...

Add to My Templates

Figur 14: DNA-sekvensens fulde struktur vises ved at markere strukturen, hgjreklikke og veelge Expand Groups eller Ungroup.
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Figur 15: Strukturen af DNA-sekvensen ACGT.

e Import af RNA:
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Metoden er den samme som for import af DNA, med to undtagelser.

— lvinduet The Source - ChemAxon Marvin Documents/MRYV skrives i feltet den gnskede sekvens pa

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

— | vinduet Import As vaelges under Import As: at importere sekvensen som RNA Sequence. Se evt.

Figur 12.

Aminosyresekvenser

e Metoden til at importere aminosyresekvenser er stort set den

samme som for import af DNA og RNA.

View | Inzert Atormn Bond Structure Calculatio

ICEY
3

Mouse mode

— | vinduet The Source - ChemAxon Marvin Documents/MRV

skrives i feltet den gnskede aminosyresekvens pa enten 1-
bogstavsforkortelse eller 3-bogstavsforkortelse.
— Forkortelserne kan bade skrives med og uden bindestreg som

adskillelse:

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

Pro-Gly.

— | vinduet Import As veelges under Import As: at importere
sekvensen som Peptide Sequence. Se evt. Figur 12.

Zoom Level

Structure Display 4
Colors ]
Stereo J

Implicit Hydrogens P

Peptide Display ' 1-letter

Advanced 'E 3-letter
Pages 4
Toolbars 4

Menubar F11
Status Bar

— | menuen View kan der under Peptide Display veelges om

aminosyresekvensen skal vises med 1-bogstavsforkortelse

eller 3-bogstavsforkortelse. Se Figur 16.

— Aminosyrefrekvensen vises i MarvinSketch med de valgte

bogstavsforkortelse. Se Figur 17.

Editor style ]

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

— Den fulde struktur af peptidet kan vises ved at vaelge Expand Groups eller Ungroup ved hgjre klik

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

H— Ala— Gly —Ser —Pro—Cys—OH

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 keeden. Det
kaldes i MarvinSketch peptidbroer. For at kunne lave en peptidbro
skal der vaere et tilknytningspunkt i de pagseldende aminosyrers
radikalgruppe.

e | menuen View sattes under Colors flueben ud for Peptide
Bridges. Se Figur 19.

e Valg 7~ for tegning af enkeltbindinger i vaerktgjslinjen Tools.

e Placer mussemarkgren pa den aminosyre der skal udga en
peptidbro fra.

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

View | Insert Atom Bon
Mouse mode
Zoom Level
Structure Display
Colors
Stereo
Implicit Hydregens
Peptide Display
Advanced
Pages

Toolbars
Menubar
Status Bar

Editor style

d Structure Calculations Services

v | @ Q
4 |E}| @ ©, [1w00%

3

4 Monochrome
o] crx

L Shapely

L Group

' Atom/Bond Sets

' Peptide Bridges
L]

b

Background...
F11

White Background

Black Background
3

Figur 19: Visning af peptidbroer slds til i
menuen View > Colors > Peptide Bridges.

H—Alaﬁ@ = Asp = Cys — Cys — Ala— Cys — Ala— Ala—Pro—Gly — Gly —Ala—Fro — Gly—Ala— Gly—Ala— Gly — Gly ~]

L Asp—Leu—Val—Glu—Gly—Pro—Sec—Sec—Ala— et —Pro—Arg—His — lvlet —Pro —Ala—Asp —Tyr — Tyr—Lys —]

L et =Tyr—Ala—Ala—Ala— Ala— Ala— Ala— Ala— Ser—|le—FPhe—=Thr—OH

Figur 20:Nér man har valgt en aminosyre, der skal indgd i en intramolekylaer binding, markeres de aminosyrer i sekvensen der kan

indgd i en sadan.

e Traek en binding hen til den aminosyre der skal dannes en binding med og slip mussetasten. Bindinger
mellem forskellige raekker af aminosyrer vises i forskellige farver. Se Figur 21.
— Skal enderne forbindes i en cyklisk peptidstruktur, skal man fgrst fjerne H og OH i enderne af

aminosyresekvensen!

— Hvis der er mulighed for at danne bindingen flere steder i en aminosyre (flere tilknytningspunkter),
spgrger programmet specifikt til hvor til i aminosyren bindingen skal dannes. Klik pa det gnskede
sted i aminosyrens stuktur (hvor der er et tilknytningspunkt) og tryk Ok. Se Figur 22.

T - T
H—Ala—Cys+Asp—Val—Leu—Ala—Ala—Gly —Gly —Met— Tyr—Pro—Ala—Ala—Cys +Ser—Lys—Sec—Glu+Met —|

|_ I 1
Thr—Met—Phe—Cys—Ala—Gly -~ Gly —Cys— Thr—Asn—GIn—Trp —Val—Ser—His—-Val—Ala—Ala—Ala-TGly —|

— I
|— Arg—Ala—Ser—Val—Met—Lys—Cys—Val—Asp—Arg— OH

Figur 21: Bindinger mellem aminosyrer i forskellige raekker vises i forskellige farver.
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Select Attachment Point To (Arg) {

Please select the attachment point for connecting a

bond!
‘ﬁ@r\i NH
H— Ala— Gya = Asp —Val—Leu—, \f
: HM
L Thr—Met —Phe cys::e:f'a'iﬁ
L Arg—Ala— Ser—\f’al—lvlet—lz
H 2

0
)

Cancel

Figur 22: Ved flere mulige steder bindingen kan udgd fra i en aminosyre, spgrges til hvilket tilknytningspunkt bindingen skal
tilknyttes.

Import af proteinstrukturer ud fra PDB nummer

@nsker man at importere en proteinstruktur, via dets PDB ID?, File | Edit Display Show Animation Lay
kan dette ggres i MarvinSpace, der abnes fra MarvinSketch vha. Open... Ctrl+0
genvejskombinationen Ctrl+Shift+m. Add... Ctrl+A %

Open from RCSB PDB...  Ctrl+P

e I menuen File i MarvinSpace veaelges Open from RCSB PDB... Open property file... Ctrl+M
Alternativt kan benyttes genvejen Ctr/+P. |2 Open from RCSB Protein Da...
e | vinduet Open from RCSB Protein Da... skrives proteinets
PDB ID og der klikkes OK. Se Figur 23. Enter PDB code: | 2HH]|
e Den indlaeste struktur kan rykkes, roteres og zoomes ind
Cancel Save as...

pa. For transformationer af strukturer i MarvinSpace se

afsnittet 3D-strukturer. _ . .
) Figur 23: | menuen File kan vaelges at importere en
e I menuen Show kan veelges Secondary Structure, hvis man  ,.oteinstruktur via PDB ID.

vil have vist proteinets sekundzere struktur. Se Figur 24. Show | Animation Layout Al
e Til hgjre i skeermbilledet vises et kontrolpanel. Her er vises de enkelte dele Labels !
som proteinet er sammensat af. Se Figur 26. ' Surface bE
— Hver af delene kan enkeltvis klikkes til og fra i visningen af strukturen. | Secondary Structure 0
Venstreklikkes pa de farvede bjeelker ud for de enkelte dele bliver de Labels on selection
sldet til og fra i visningen. Nar der er markeret en havelage i bjeelken Coordinate System

er visningen slaet fra. )
g Figur 24: Den sekundaere

— Man kan styre pa hvilken made de enkelte dele af proteinet skal vises. struktur kan vises via menuen
Hgjreklikkes pa bjaelken, ud for de enkelte dele, kan der under Show>Secundary Structure.

Properties vaelges mellem forskellige mader at tegne strukturen pa (Draw Best fit
Zoom to pocket

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

Extend selection to residues

e Hgjreklikkes i arbejdsarket vises et vindue med bl.a. mulighed for at navigere chow

rundt i strukturen. Se Figur 25. Hide
Fade
Delete

- v v ¥

Figur 25: Navigation i
strukturen opnds ved
hgjreklik i strukturen.

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

{ o~ ILigand
" - HEMOGLOBIM (DEOXY) (ALPHA CHAIN)CHAIN:

- Selected

Visible

Close

Extend selection to residues NG
= Open in MarvinSketch i:gi
- Surface ¥ NG F
Draw Type IE‘ Wire ]
Color Type Ball
Quality Stick
Ball and Wire
Ball and Stick
Spacefill

Hydrogens

Lone Pairs

Figur 26: Kontrolpanelet til at styre visningen af de enkelte dele af proteinets struktur.

Figur 27: Skeermbilledet af et protein med forskellige visninger sldet til for de enkelte dele samt sekundaerstrukturen fremheevet.



Indsaetning af radikaler

Man kan hurtigt indsaette radikaler i strukturer i MarvinSketch. Dette ggres 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

gores pa fglgende made:

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

-

2. Velg i veerktgjslinjen General over arbejdsar-
ket.

3. Placer pilen pa det atom der skal erstattes med et ra-
dikal og hgjreklik pa musen.

4. Vealg R-group i menuen og herunder det gnskede radi-
kal symbol. Se Figur 28.

5. Vealges R1 og R2 for hver af de to methylgrupper pa

carbonylgruppen i propanon fas en generel struktur
for en keton som vist pa Figur 29.

OO0

R1 R2

Figur 29 En generel struktur for en keton.

Vil man i stedet eksplicit indsaette en radikalgruppe, mens man
tegner en struktur, kan det ggres ved at abne det periodiske
system i vaerktgjslinjen Atoms (se evt.

0]
I
c

~

~
H;C

CH-

N[=

Stereo

Charge

Valence

Radical

lsotope

Map

R-group

R-group Attachment
R-group Attachment Qrder
Link Node

Delete
Group... Ctrl+G

Add

Format...
Edit Properties...
Label Editor

Figur 28: Erstatning af C-atom med en

radikalgruppe.

Periodic Table of Chemical Elements

afsnittet Veerktgjslinjen Atoms).
Periodic Table | Advanced %

R1

L R3

R4
RS

e Velg fanen Advanced. Herunder Description
kan man velge det gnskede radi- R-group 1.
kalSVmbOI. or Markush atructure.
e Nar radikalet er markeret kan det

This atom can be used to describe an unknown
or unspecified molecule part or to draw an R-group query

indsaettes i arbejdsarket som et al- Generic query atoms
AllQ M| X

aH | [QH| [MH] [xH

mindeligt atom.

Periodic Table Groups
Gl| |G2|(G3| (G4

Man behgver ikke lukke det periodiske

system for at indszette de markerede ra-
G10 G11 G12| |G13

dikaler i arbejdsarket. Hvis man lader det S

periodiske system vaere synligt, mens 7 [R2] [R3] [Ra

man indsaetter de radikaler man har R17| R18| R18| R2D

Customn Property

brug for, er det let at tegne strukturer

Type: R-group

der indeholder radikaler.

Value:

Indsaetning af ladninger

Vil man indsaette ladninger pa et eller
flere atomer kan dette ggres vha. vaerk-
tgjslinjen Tools (se evt. Vaerktgjslinjen Tools).

Her vaelges enten T for positiv ladning eller
der skal have tilfgrt ladning. For hvert klik tilfgres en ekst

G5

R5

Atom query properties

H+| | v4| [ X+| R+

H-| |-

G6 | |G7 | |GB

G14| G15| (G16| G17| |G18

R6 | |R7 | |R8

Alias Pseudo

ra ladning.

-

G9

oI+ lrb+| |.s+| [h+| D+

.R-| |.r-||.rb-||.8-| |.h-||.D-

Spedal nodes

Pal

Alkyl

SMARTS Value

Figur 30: Indszetning af radikalgrupper under tegning af strukturer.

u

.aja

R9 | R10| |R11| |[R12| R13| R14| R15 R156

R21| R22| R23| R24| R25| R26| R27| |R28 | R29 R30 R31 R32

Close

for negativ ladning, hvorefter der klikkes pa det atom
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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 ogsa fra de geengse molekylbyggesaet. Vil man

hellere have tegnet strukturerne uden farver kan dette ggres pa felgende made:

e | menuen, under fanen View, vaelges Colors.
e Herunder vaelges Monochrome.

| View | Insert Atom Bond Structure Calculations Service:

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

samme sted. Se Figur 31.

Nummerering af atomer

Man kan have brug for at nummerere atomerne i en struktur. Dette kan
gores automatisk af programmet. Man kan ogsa tildele atomerne num-
rene manuelt, hvis man ikke vil have nummereret alle atomer i en struk-
tur eller gnsker en anden tildeling end den programmet giver.

e Automatisk tildeling af atomnumre:

— | menuen valges under Structure punktet Mapping og her-

Mouse mode 4 @J @‘ C—,l 150%
Zoom Level L4
Structure Display L4
Colors H Meonochrome
Stereo o] crx
Implicit Hydrogens L Shapely
Peptide Display L Group
Advanced ' Atom/Bond Sets
Pages L
2 Peptide Bridges
Toolbars L
“ Background...
Menubar F11 X
White Background
Status Bar
Black Background
Editor style L4

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

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

merne. Bemaerk, at der kun tildeles
numre til H-atomerne i det omfang
de er eksplicit tegnet pa stukturen.
F.eks. tildeles en hydroxygruppe
tegnet som —OH kun ét nummer.

e Manuel tildeling af atomnumre:

— | menuen valges under Structure
punktet Mapping og herunder Ma-
nual Atom Map. Herefter klikkes pa
atomerne i den reekkefglge man vil
have dem nummereret i, startende
med 1. Se f.eks. Figur 33.

e Hvordan man fjerner de tildelte numre
igen:

Structure | Calculations Services Help
Clean 2D 4
Clean 3D 4

Trrkoo
Directed Merge 4

Add 3
Remove 4
Edit Data...

Edit Properties...

Aromatic Form 4

Group » 20

— I menuen veelges under Structure punktet Mapping og herunder Manual Unmap Atoms.

Valg af forskellige

strukturrepraesentationer i

MarvinSketch

| gymnasiet har man ofte brug for at kunne vaelge mellem forskellige repree-

sentationer af en struktur. | dette afsnit gennemgas hvordan man vaelger at |

ut
Reaction ] 18H ,I
Mapping M1 Map Atoms 1QH-——-C/ ]1
R-Logic... ", Manual Atom Map 5 2 4
Reaction Mapping Method * 1; c o] |1|4
Structure to Name A ] \
. ‘1;  Unmap Atoms \ 'I_S 15 1
Mame to Structure Ctrl+Shift+ N MC™H H/ ch
I\ | \
Markush Enumeration [):19 C3 O
93H/ 1z | | [ “-H”
€Y Check Structure Ctrl+R m’:l\ 42 ~
Auto Check H24 H22
Figur 32: Tildeling af numre i strukturen forgadr via undermenuen
Mapping i menuen Structure.
H
OH
H— C —
6
5l
H C—0O H
|
\ / " N/
4C"H H ct
IN\I I
HO 3C—C; OH
OH OH

repraesentere et molekyle i forskellige repraesentationer.

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

[

File |Edit | View Insert Atom Bond Structure Calculations Services He

Nar man har faet tegnet en struktur i MarvinSketch kan man [:/9 undo anz 8@y | ® O fwow .
vaelge at vise den pa zigzagform pa fglgende made. P € |Redo c
Cut Chrl+X
e Under menuen Edit vaelges Preferences. Se Figur 34. M B CtrlsC o
N Ctrl+K
e | Boksen Preferences veelges fanen Structure. Cirl+L N -
e | undermenuen Carbon Labels velges indstillingen Never. T o ety < |
Select All Ctrl+A \
e Tryk Ok. TE| ) e N N s
- Transform ] ‘
Molekylet vises nu i arbejdsarket pa zigzag form. [l object v
[ ] Format...
Kompakt strukturformel 01| O Template Library.. CtrisT
| strukturformlen skal alle atomer vises i strukturen. Dvs., at vis- +|  Source
ningen af bade C-atomer og H-atomer skal slas til. 7 |18 [Preferences..
C-atomer Preferences

e Under menuen Edit vaelges Preferences. Se Figur 34.
e | Boksen Preferences veelges fanen Structure.

e | undermenuen Carbon Labels velges indstillingen Al-

ways.
e Tryk Ok.
H-atomer

Som udgangspunkt er MarvinSketch sat til kun at vise hydro-
genatomerne for enden af kaeder og sidekaeder. 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 sgrger for at vise
alle hydrogenatomer ndr man valger en strukturformel
som repraesentation!

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

Fuld strukturformel
| nogle tilfaelde kan man have brug for at vise alle bindinger
og alle atomer, hvilket i dette dokument betegnes som den
fulde strukturformel.

e Vealg samme indstillinger for C-atomer og H-atomer
som for den kompakte strukturformel. Se afsnittet
Kompakt strukturformel ovenfor.

e | menuen Structure veelges Add og herunder veelges Ex-
plicit Hydrogens. Se Figur 36.

Display | Bonds | Structure | Checkers | Save/Load | Services
MarvinSketch Highlight Valence Errors
Automatic Lone Pair Calculation
Validate 5-groups At Creation
MarvinView [ | Highlight Valence Errors
Carbon Labels (@) Always
() Newver
() At straight angles and at implicit H atoms
Figur 34: Om C-atomerne skal vises i strukturen eller ej

veelges i menuen Edit - Preferences. Under fanen
Structure vaelges Always eller Never.

(
Lr

File Edit |View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help

‘, - Mouse mode » @ @‘ 9‘ 100% W ‘ 0
Zoom Level
/- Structure Display L
a >
My - Colors
Stereo ’
= Implicit Hydregens ’II On All
i Peptide Display ) On Hetero and Terminal
T Advanced L On Hetero
Pages ! Off
NE
Toolb 4 O
- oolbars HyC
Menubar F11 ||
[]n Status Bar M /C\\ /CH3
/ C M
[l Editor style 4 HC\ | l
o N C c
(| N \N/ x4

* l
— 3

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

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

Man kan let fjerne bindingerne til H-atomerne igen.

e | menuen Structure veelges Remove og herunder Explicit Hydrogens.

Herved vises strukturen med den kompakte strukturformel igen.
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File Edit View Insert Atom Bond |Structure | Calculations Services Help

Q| C[x B
VAR
My -

—

T
N[E
= =
(1.
[]

I:lv

a

+

8]

Aromatiske forbindelser

Der findes forskellige mader at vise aromatiske ringsystemer pa. | MarvinSketch kan man

Clean 2D
Clean 3D
Directed Merge

Add

Remove

Edit Data...

Edit Properties...

Aromatic Form

Group
Reaction
Mapping
R-Logic...

Structure to Name

Mame to Structure Ctrl+Shift+M

Markush Enumeration

Check Structure Ctrl+R

Auto Check

b| w20
e

EEReo

Explicit Hydrogens
Data...

Absolute Stereo (CHIRAL)
Multi-Center

Position Variation Bond

H
: \C/H 0 H
H”\ I \ -
» C c
/i~ >SN
=
3
\“/C\N'/ CQ‘:‘[:J
I
H—C—H

H

veelge hvilken repraesentationsform der skal benyttes i strukturen.

| menuen Structure vaelges Aromatic Form.

Herunder kan vaelges mellem de to former vist pa Figur 37.

struktur vaelges Conversion to Aromatic Form.

H

For at vaelge repraesentationen med en ring i midten af den aromatiske ring-

Man kan vaelge mellem forskellige konverteringsmodeller under Conversion
Method. Ser strukturen ikke helt ud som forventet, kan det anbefales at man
veelger General som metode. Se Figur 38. For det viste eksempel for koffeins

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

gle

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

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

de forskellige modeller.

beltbindinger i den aromatiske ringstruktur veel-

ges Conversion to Kekulé Form.

3D-strukturer

Man kan fa brug for at repraesentere en struktur saledes
at den rummelige opbygning vises. Dette kan ggres vha. af
MarvinSpace, der kan abnes direkte fra MarvinSketch. Nar
man har hentet/tegnet en struktur i MarvinSketch abnes
strukturen i MarvinSpace med genvejskombinationen:

Ctrl+Shift+m.

Der er mange muligheder for forskellige indstillinger i
MarvinSpace. Her omtales kun nogle fa der kan give pane

For en repraesentation med alternerende dob-

d | Structure | Calculations Services Help

0 30
3 Clean 2D N PRoe o
Clean 3D 4
Directed Merge 4
Add 4
Remove 4
Edit Data...
Edit Properties...
Aromatic Form L| @ Convert to Aromatic Form
z \ Conversion Method Li Basic
roup
C rt to Kekulé F G |
it \ @ Convert to Kekulé Form E‘ enera
(o] Loose

Mapping 4
R-Logic... \

I -
Structure to Name 4 M
Mame to Structure Ctrl+Shift+ N /&

I -
Markush Enumeration T o

€Y Check Structure Ctrl+R

Auto Check

Figur 38: menuen Structure - Aromatic Form kan skiftes

mellem de to aromatiske repraesentationsformer.
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3D strukturer for mindre molekyler. Alle zendringer gemmes fra gang til gang, sa

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

e /ndring af baggrundsfarven til f.eks. hvid:

for Color. Se Figur 40.

Fordelen ved hvid baggrund er, at et print af strukturen ikke
bruger sa meget printertoner som hvis baggrunden er sort.

e /Andring af atomfarver:

— | MarvinSpace Options, under fanen Colors, kan
under punktet Atom Colors klikkes pa de kemiske
symboler for atomerne hvorefter en farve kan

veelges fra farvepaletten. Klik Ok.

Man skal veere varsom med at veelge vilkarlige farver, da
man traditionelt anvender bestemte farver for de enkelte
atomer.

e Visning af H-atomer:
Der findes forskellige forudindstillede tegnemetoder i
MarvinSpace og herunder kan veaelges forskellige ind-
stillinger. Alt dette ggres 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 s&endres pa fglgende made:

Under fanen Display veelges punktet Ligand og her-
under klikkes pa Hydrogens. Se Figur 41.

e /Andring af tegneindstillinger:

Under fanen Display veelges punktet Ligand. Som
udgangspunkt bruger tegnemetoden Ligand den

Valg Options under fanen Display i menuen. Se Figur 39.
| Boksen MarvinSpace Options valges fanen Colors.
Under Background i gverste hgjre hjgrne klikkes pa farveknappen ud

Pa farvepaletten vaelges hvid i gverste venstre hjgrne efterfulgt af Ok.

1=

File Edit |Display | Show Animz

Fle
[

Draw Type

Color Type *

Cuality »

Depth cue
Anti-alias

Options...

SNCI JIU UNUUIIS UIIUCI JUlITI]

Transparent [ | Smooﬂ'%

GIN GLU GLX HIS
THR TRP TYR

+U

g/e
1
Display.
| £ MarvinSpace Options
Visualizers | Surface | Secondary Structure | Colors | Contrals
Constant colors Background
Ligand Il Helix Color
| Protein 0 Sheet
Atom Colors
B vater 2 Turn
Ion Coil
| =
.| Surface Unk
Residue colors
ALA ARG ASP ASY
ILE PHE HR TR
C 6 G T +T I +H U
(@) Default colors () Setor colors

Cancel

Apply

Display | Show Animation Layout Alignment Help

Draw Type ¥ Ligand )
Color Type ¥ MacroMeolecule )
Quality ' Water '
lon L
Depth cue
o Pharmacophore Point )
Anti-alias
Pharmacophore Arrow |
Options.. Surface [

Secondary Structure )

Labels L4

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

Wire

Ball b
Stick

Ball and Wire
Ball and Stick
Spacefill %
Hydrogens

Lone Pairs

Figur 41: Under fanen Display kan veelges forskellige
tegnemodeller under Draw Type og under de
forskellige Tegnemodeller kan vaelges forskellige

indstillinger.

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

og Figur 42.

Figur 42: Koffeins 3D struktur vist med forskellige indstillinger. Fra venstre mod hgjre er valgt: Ball and Stick, Stick, Spacefill og Wire.
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e Transformationer af molekylet:
Man kan undersgge molekylets opbygning ved at zoome ind, rotere og rykke rundt pa molekylet.
- Zoom:
Hold alt gr tasten og venstre mussetast nede. Traeekkes musen op zoomes ind, traekkes musen ned
zoomes ud.
— Rotation:
Hold venstre mussetast inde og bevaeg musen. Molekylet roterer om en akse defineret af bevae-
gelsesretningen.
—  Flyt molekylet:
Hold Shift og venstre mussetast inde. Molekylet kan imens flyttes rundt pa arbejdsarket i Mar-
vinSpace.
e Valg of grafikkvalitet:
Man kan komme ud for at ville kopiere 3D-strukturen til et tekstdoku- | pisplay | Show Animation Layout

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

af billedet sa hgj som muligt. MarvinSpace er sat til altid at tegne i mid- Color Type * =<y ]E

delkvalitet nar det abner. Dette kan andres pa fglgende made: Quality IE High

— Under fanen Display veelges Quality. Medi
Depth cue =

Low

— Velg High for hgjeste grafikkvalitet.

Anti-alias

Kopieres 3D-strukturer til f.eks. Word fungerer Windows klippeveerktgj - Figur 43: Kvaliteten a)_‘grafikken

fint. Det er en god ide at zoome sa taet pa strukturen som muligt fgr der settes “”der.fane" Display ved
punktet Quality.

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

e Undersggelse af molekylets rummelige opbygning:
Man kan undersgge bindingslaengder og vinkler mm. i MarvinSpace vha. af de funktioner der ligger i
vaerktgjslinjen under menuen.

14 @
—  Velges & | veerktgjslinjen kan afstanden mellem to atomer i molekylet findes ved efterfgl-

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

gﬁﬂ”
-  Veelges i veerktgjslinjen kan vinklen, udspaendt af tre atomer, bestemmes ved efterfglgende

at klikke pa de tre atomer der udspaender vinklen.

Transformationer af strukturer i MarvinSketch

Man kan i MarvinSketch udfgre forskellige transformationer af et molekyle.

e Flytning af et molekyle: B0 e
- Y C EH,
— | menuen General markeres . 8 N
— Marker molekylet, sa at det hele er farvet gront. e 8 % q
—  Placer mussepilen inden for molekylet, saledes at der fremkommer en bla " ¢ °
firkant over molekylet. Se Figur 44. CHy

— Holdes venstre mussetast inde kan molekylet treekkes derhen pa arbejds-  Figur 44: £t molekyle

arket man gnsker. markeret til flytning.
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e Rotation af et molekyle:

— | menuen General markeres -¥ .

— Marker molekylet, sa at det hele er farvet gront.

—  Placer mussepilen inden for molekylet, saledes at der fremkommer en bla

takket figur over molekylet. Se Figur 45.

— Holdes venstre mussetast inde kan molekylet roteres pa arbejdsarket.

e Flip, spejl og inverter molekylet:

Figur 45: Et molekyle
markeret til rotation.

Man kan udfgre forskellige transformationsoperationer pa et molekyle ift. et indbygget koordinatsystem i

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

Figur 46: Forskellige transformationsoperationer udfgrt i Marvin-
Sketch pd et molekyle.

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

veelge ¥ og markere molekylet sa det er grgnt. El-
lers foretages transformationerne pa 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.

File |Edit | View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help

09

Ve

MY &

T
N[E
=
[,
[1
O

4k

c

P

Undo

Redo

Cut

Copy

Copy As...
Copy As Smiles
Paste

Select All
Delete

Transform
Object

Format...
Template Library...
Source

Preferences...

wz 5| Q@ G v|@ &

Ctrl+Y

Ctrl+X

Ctrl+C

Ctrl+K
rl+ He

Ctrl+L

Ctrl+V

Ctrl+A

Ctrl+T

T

HyC

M
e

e
il

Drag Selection
Rotate in 20
Rotate in 30

Flip
Mirror
Invert

3D Plane

Flip Horizontally

Flip Vertically

Rotate 180° in Canvas
Group Flip

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 pa Figur 46 kan de opnas pa fglgende made:

1. Transformationen, vist som nummer 1, foretages f.eks. med et af fglgende valg:
—  Flip > Flip Horizontally
—  Mirror > Mirror Horizontally (to yz plane)

2. Transformationen, vist som nummer 2, foretages f.eks. med et af fglgende valg:
—  Flip > Flip Vertically
—  Mirror > Mirror Vertically (to xz plane)

3. Transformationen, vist som nummer 3, foretages f.eks. med fglgende valg:
— Invert > Invert to Geometric Center

Kemiske reaktioner i MarvinSketch File Edit View Insert Atom Bond
v - &
| MarvinSketch tegnes fhv. let kemiske reaktioner, da programmet hjlper ¥ O ‘ R
med at genkende reaktanter og produkter. A
My~

| menuen Tools kan man valge hvilken kemisk reaktionspil man vil anvende.
Det ggres ved at klikke pa den lille trekant pa reaktionspilen, hvorved de for-
skelige typer af reaktionspile kan veelges. Se Figur 48. Herefter kan den ¢n-

—

skede reaktionspil tegnes i arbejdsarket ved at holde venstre musetastindeog T
traekke musen i den retning pilen skal veere. N[=

-

—
Indsaettes en reaktionspil pa arbejdsarket opfatter MarvinSketch automatisk
single Reaction Arrow
=
+
—
=
+

alt det der star til venstre for pilen som reaktanter og alt det der star til hgjre _
Retrosynthetic Arrow
for reaktionspilen som produkter. Alle reaktanter og produkter adskilles auto-

matisk af et +.

Equilibrium Arrow

Two-headed Arrow

Single Arrow

e Eksempel - tegning af kondensationsreaktionen mellem ethanol og _
Graph. Retrosynthetic Arrow

ethansyre" Graph. Equilibrium Arrow

Resonance Arrow

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

strukturerne for ethanol, ethansyre, ethylethanoat og vand: Curved Arrow

] The Source - Name
File Edit

Dashed Arrow

Crossed Arrow

ethancl;ethancic acid;ethyl ethancate;wateﬂ

Figur 48: Reaktionspil veelges i
veerktgjslinjen Tools.

Import %

e Flyt ethanol og ethansyre sa de star til venstre for ethylethanoat og vand pa arbejdsarket:

CHs
850 ol 8¢
e |
Fe oH Chig HyC— CH, 0
Ay0 ot a——8 N/ H,0
) e R
H % OH cH
HyC— CH, o 3
oy H,0
o—cC “
\
CHs

e Velg ligevaegtsreaktionspilen som reaktionspil og tegn den saledes at den opdeler reaktanter fra pro-
dukter.
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Optimer herefter strukturerne pa arbejdsarket (se evt. Optimering af strukturen):

/CH3 H3C_CH2 /O
. \ / + H,O

H3C\C/OH + O__—C\ _ 0—0 2
H, OH CH;

De enkelte molekyler kan evt. transformeres (se evt. Transformationer af strukturer i MarvinSketch) og
evt. tilfgjes H-atomer eksplicit (se evt. Fuld strukturformel):

H\ /o HsC—CH, /o
HyC—CH / N \ / o)
3 v+ o—cC S 0o—cC N,
o) A \
/ CH, CH,

H

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 indgar i estergruppen og det enkeltbundne oxygen i carboxylgruppen der spal-
tes fra til vand ved reaktionen.

=" " iveerktgjslinjen i veerktgjslinjen Tools.

=  Marker reaktionspilen
= Szt markgrpilen et reaktantatom der skal parres, tryk og hold venstre musetast inde og traek

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

H\ p 0 Hy C— CH, y 0
S ~ .
N CQQ;J;C\/—;,"@—C/ T
G \
/ CHy CH3

H
= Herved parres atomerne med det samme nummer:

1 1
H o} H;C—CH; O

_ \ / N \ 3
HsC CH, + 30_0 S —— 20_C + H/O\H
02 \ \
/ CH; CH3;

Strukturanalyseredskaber

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

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

Bestemmelse af molarmasse og molekylfor-

| " ond Structure | Calculations | Services Help Sl e e
mel m.Tl. R . i
ol D] ‘ 1§ ElementalIAnalysm e -
For en tegnet struktur kan stoffets molarmasse Pratonation | I R
Partiticning [ [ Exactmass
og molekylformel bestemmes. — , [ Formula
ST
[[] Isotope formula
; Charge ' [[] Dot-disconnected formula
e | menuen Calculations veelges Elemental
i NMR b [7] Grouped dot-disconnected formula
Analy5/5 lsomers 4 [] Dot-disconnected isotope formula
e St flueben ved de egenskaber der skal vi- Conformation ¥ [ Mass spectrum
i Geometry [ Composition
ses for stoffet. De oftest anvendte er vist Other , [ Isotope composition
pé F|gur 49. [#] Atom count
° Tryk Ok. Fingf' 49: Bestemmelse Gf []Use D f T symbols for Deuterium / Tritium
. . molarmasse og molekylformel mm. [] single fragment mode
e De gnskede egenskaber vises i en boks . . g i
findes i menuen Calculations under oK Cancel Restore Defaults
som vist pa Figur 50. Elemental Analysis.
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Navngivning af kemiske strukturer

Kemiske strukturer kan bade navngives i overensstem-
melse med galdende IUPAC navngivningsregler, samt
gives trivialnavne.

Vaelges Structure to Name i menuen Structure kan
man valge mellem Place IUPAC Name og
Generate Name. Se Figur 51.

Veaelges Place IUPAC Name indsaettes

strukturens systematiske navn i arbejdsarket.

Structure | Calculations Services Help
Clean 2D
Clean 30

20
o

=Froo
Directed Merge

Add

Remove

Edit Data...

Edit Properties...

Aromatic Form

Group r

Reaction r o

Mapping 4 HSC\ ||

R-Logic... N“--..C/C\‘\N/ CHy

Structure to Name ¥ Ci  Place IUPAC Name ﬂc/o I O h

Mame to Structure Ctrl+Shift+N Generate Mame... N [ [
= o~
N ~ o

Markush Enumeration h

Y Check Structure Ctrl+R CHg
Auto Check

1,3 7-trimethyl-2 3 6 7-tetrahydro-1H-purine-2 B-dione

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

—
[

.

Elemental Analysis

Mass: 142,242

Formula: CgHiaO

Composition: C (76%), H (12,76%), O (11,25%)
Atom count: 28

HO

\/

CH5

Figur 50: Udvalgte egenskaber.
MNaming Options
Generate

() Preferred IUPAC Name

(@) Traditional Name

[] single fragment mode
OK Restore Defaults
[ Naming f
Traditional Name = caffeine
@)
= |
C CH
N 3
/ ~cC L N e
HC | |
N\ C

Veaelges Generate Name kan man valges mellem IUPAC navngivning og trivialnavn, hvor et sadant

findes. Navnet vises i en boks sammen med strukturen, men indsaettes 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.

e | menuen View velge undermenuen Stereo.
St flueben ved E/Z Labels og under R/S
Labelsat markere All Possible. Se Figur 52.

e Vil man vk fra denne indstilling fjernes blot T

¥

File Edit |Wiew| Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help

! Mouse mode 4 @J @‘ 'e" 100% v | 0 Ié:“!c:; _]
Zoom Level
Structure Display L4
Colors 4
Stereo 4 R/S Labels 'lzl All Possible
Implicit Hydrogens ' E/Z Labels All
Peptide Display ) M/P Labels Absolute Stereo

Advanced ) Absolute Labels MNone

fluebenet ved E/Z Labels samt markere ved Figur 52: MarvinSketch kan seettes til at tage hgjde for

None under R/S Labels.

stereoisomeri mens man tegner.
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Nar man efterfglgende 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 pa Figur CH,
53. Her viser MarvinSketch at strukturen er tegnet pa Entgegen form omkring Hcgcﬁ
dobbeltbindingen og at der er flere mulige spejlbilledisomere former mulige /
omkring C-atomet nr. 2. Vil man tegne en bestemt isomer struktur kan dette HO=——CH (?)
gores pa fglgende made: CH,

e /ndring df cis-trans isomeri: Figur 53: Strukturen for pent-3-

en-2-ol med stereoanalyse sat
til.

-

LY . .
Veelg , stil musemarkgren pa et af C-atomerne

CH
der indgdr i dobbeltbindingen, tryk venstre musetast P 3
ned og flyt atomet op eller ned indtil notationen over H:;,_Cf-.m
o . . U7 s T ws e or
bindingen andres til (Z). Husk at optimere Charge | |Reaction 1| IR
strukturen efter aendringen. :'dl | [fmhenced } I8
o Valg af spejlbilledisomer: \:ot::e ,
Stil musemarkgren pa det chirale C-atom, hgjre klik ::‘:w :
og vaelg enten R eller S form under Stereo > R/S. Se R-group Attachment
Figur 54. E—::\Iu:d:nachmentc:rdar :
Herved fremkommer en specifik isomer form hvor ) [_Mete _—
stereoisomerien er angivet: :;:'r e ’
@ Bl
HC —CH Edit Properties...
/ \ H[= Label Editor
HO B C (R) CH, Figur 54: Valg af specifik spejlbilledisomer form for et

= asymmetrisk C-atom.
H CH,
Figur 55: Strukturen af (2R,3Z)-pent-3-en-2-ol.

Den rummelige struktur omkring det chirale center markeres bade med R/S- form samt bindinger der viser
rummeligheden. De stiplede bindinger gar ind i arbejdsarkets plan og de udfyldte gar ud af arbejdsarkets
plan.

Det er en god ide at satte indstillingerne tilbage til ikke at tage hensyn til stereoisomeri ved tegning af
strukturer, sa det kun er noget der vises i de tegnede strukturer hvor man eksplicit vil vise stereoisomerien!

Det gores ved at fjerne fluebenet ud for E/Z Labels og vaelge None under R/S Labels i menuen View under
Stereo. Se Figur 52.

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

i flere stereoisomere former kan dette ggres pa fglgende made: HO
e Marker strukturen, hvis der er mere end én struktur pa arbejdsarket. _
e | menuen Calculations veelges Isomers og herunder Stereoisomers. Se Figur 57.
e | boksen Stereoisomers Options kan valges mellem:
— tetrahedral stereo isomers (finder kun spejlbilledisomere former). Figur 56: Struktur der
— double bond stereo isomers (finder kun cis-trans isomere former). undersgges for

stereoisomeri.
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— both (finder alle stereoisomere former under ét)

Calculations | Services Help

Stereoisomers Options

Elemental Analysis e L
¥ g ;’"U 'I—' 71"_‘ Generate
Protonation L4
L () tetrahedral stereo isomers
Partitioning 4
. () double bond stereo isomers
Selubility »
(@) both
Charge 4
NMR G Generate all sterecisomers
Isomers L Tautomers Generate maximum (1000
Conformation L Sterecisomers
[ Protect tetrahedral stereo centers
Geometry >
Other , [ Protect double bond sterea
Filter invalid 3D structures
[ Display in 3D
Figur 57: Analyse af struktur for stereoisomerer former 0K Restore Defaults

vha. beregningsmodulet i MarvinSketch.

e Tryk Ok.

Herved genererer MarvinSketch de gnskede 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).

@nskes at arbejde med en bestemt af de viste isomerer
markeres denne ved at klikke pa strukturen og herefter
klikke pa Select. Herved aendres 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 redeggres 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.

& Stereoisomers

File Edit View Table Structure Tools Help
1

H

-~

-
2
.

3 4

H3(3/_>—(3H3 H3C/_\— CH
S
N
HO 0

H

Select

HO
/_/70H3 /_)70H3
HyC H;C

3

Figur 58: Alle de valgte stereoisomere former af

molekylet vises i en boks.

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

kraeves for at fa fuld bedgmmelse pa denne type opgaver, vises her hvordan HO\ /H
det kan lade sig g@re i praksis i MarvinSketch. c* —CH,
o Udfgr ovenstaende analyse ift. at finde de spejlbilledisomere former. HC —CH e

e Velg én af strukturerne og vend tilbage til arbejdsarket.

/

e Vg en strukturrepraesentation hvor alle C-atomer vises i molekylet. H,C

e Tegn eksplicit manglende bindinger fra de
asymmetriske C-atomer til eventuelle H-
atomer (vigtigt!).

e Vealg Label Editor NI: i vaerktgjslinjen
Tools og klik pa et asymmetriske C-atom.

Are you sure?

Mo, thanks

The label cannot be recognized. Would you like to keep it as an alias?

Figur 59: Et atoms kemiske symbol kan a&ndres vha. labeleditoren i
veerktgjslinjen Tools.
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Strukturen vises nu pa den gnskede form med en * som markering af det

skriv en * efter C-atomets label og tryk p& +/. Se Figur 59.

Klik pa Alias i dialogboksen for at a&endre C-atomets label.

asymmetriske C-atom.

Ledige elektronpar
De ledige elektronpar pa atomerne, der indgar i en kemisk struktur, kan

vises pa fglgende made:

Tekst og tegning i MarvinSketch ~

I menuen View saettes under Advanged flueben ud for Lone

Pairs. Se Figur 61 og struktur pa Figur 62.

Figur 60: Det asymmetriske C-atom
vises pd den, i skriftlige opgaver,
@nskede form.

File Edit View| Insert Atom Bond Structure Calculations Services

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

Tekstboks og figurer findes i vaerktgjslinjen Tools.

7
M

-

-

Indsaetning

Generelt er MarvinSketch ikke designet til at lave de

af tekstboks

T
N[E
—
(1.
[]

Mouse mode 4 @f @‘ =), [100%

=

Zoom Level
Structure Display

Colors

Implicit Hydrogens

[
[
Stereo r
3
Peptide Display L

[

Advanced

Pages l Atom Properties
Atom Mapping

Toolbars ¥
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Bond Lengths
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Status Bar Lone Pairs
Editor style ' R-groups

Figur 61: De ledige elektronpar kan vises i

strukturen.

Line

Single Arrow

Graph. Retrosynthetic Arrow
Graph. Equilibriurn Arrow
Resonance Arrow
Curved Arrow

Dashed Arrow

Crossed Arrow

Polyline

Rectangle

Rounded Rectangle
Ellipse

Indsaetning af figurer. Klikkes pa

den lille pil ned, foldes listen over

mulige figurer ud, som vist her.

mest avancerede illustrationer. | mange tilfelde

fungerer det bedre at indszette en tegnet struktur i Word og efterfglgende bruge Words figurer og
illustrationsmuligheder, da der er langt flere muligheder i Word. Bade nar det gaelder mulige figurer, men
ogsa formatering af disse.
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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. | Word indszettes strukturen ved genvejskombinationen Ctrl+v.

Nar man indsaetter strukturer i HUEM  INDSET = DESIGN  SIDELAYOUT  REFERENCER  FORSENDELSER

H .
Word, .lndsaettes de som et ﬁ D ,H =5 E ) MarvinOLE
billedobjekt. Har man PC, 08 Foside Tom Sideskift Tabel Billeder On| (4 OLE Help

installeret JChem for Office (se . E'Siidd'; Tah;ller 5:18 Edit iew Insen Atorn Bond Stucture Ca
Installation af JChem for Office), . M- |0 C XD A
indseettes strukturerne i stedet som - 7 G ‘o

et MarvinOle objekt. Det har den e ’ \ L' o

store fordel, at man ved at = /N““'*c/ N ’
dobbeltklikke pa strukturen i Word . HTC\ éOé

kan abne strukturen i MarvinSketch  ~ T NG ‘::*'“O

igen og arbejde videre med den. . NE (l3H3

Nar man er feerdig med at arbejde -+ -

med strukturen returneres den med [1.

@ndringerne, ved at klikke pa Exit i Figur 62: Med JChem for Office indsaettes strukturer i Word som MarvinOle objekter,
@verste venstre hjgrne i der kan dbnes i MarvinSketch igen ved at dobbeltklikke pG dem. Man vender tilbage

L . til Word ved at klikke pd Exit.
veerktgjslinjen General. Se Figur 62.

Pa denne made er det let at arbejde med MarvinSketch i kombination med Word som tekstbehandlingspro-
gram.

JChem for Office findes desvaerre ikke til Mac, hvor strukturerne derfor indsaettes som billeder. Arbejder man
med MarvinSketch pa en Mac, er det derfor uhyre vigtigt at man gemmer sine strukturer som Marvinfiler
(-.mrv), saledes at man ikke skal starte forfra hver gang man opdager en fejl eller vil lave @ndringer i en
struktur.

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

G
man har JChem for Office installeret. Det ggres f.eks. via fanen JChem i Word, hvorunder der klikkes pa « .

Det virker imidlertid ikke pa mange maskiner, hvorfor fglgende alternative metode ogsa navnes.

Under fanen Indseet klikkes pa Object (se @verst pa Figur 63). | vinduet veelges MarvinOLE document,
hvorefter der klikkes pa Ok. Herefter abner MarvinSketch et arbejdsark, hvor man kan tegne de gnskede
strukturer. Strukturerne bringes med tilbage til Word ved at klikke pa Exit i gverste vaerktgjslinje (se Figur

62).
J Objekt ?
1
D Db_j Ekt - ) Opret nyt | Opret fra fil
Objekttype:
- Foxit Reader PDF Document ~
D Db_l Ek:t--- Foxit Reader XDP Document

Foxit Reader XFDF Document

. Graph-system

E Tekst fl a fil... MarvinOLE.Document
MathType 6.0 Equation
Microsoft Equation 3.0

Microsoft Excel 97-2003-regneark A D Vis som ikon
Resultat

Indsaetter et nyt objekt af typen

EE MarvinOLE. Document | dokumentet.

Figur 63: Man kan indsatte er MarvinOLE objekt
i Word via menuen Indszet og herunder valge
Object. | vinduet vaelges under Opret nyt et

MarvinOLE document. Annuller
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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 pa baggrund
af stoffets struktur.

Det skal understreges, at der er tale om beregnede stgrrelser og ikke eksperimentelt data, og de beregnede
stgrrelser kan variere i stgrre eller mindre grad ift. de eksperimentelle veaerdier. Man bgr derfor altid angive
at en fysisk egenskab er beregnet i MarvinSketch (og hvilken version), hvis en sddan 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 sterecisomere former (som omtales
i afsnittet Stereoisomeri i kemiske strukturer - cis-trans isomeri og spejlbilledisomeri), kan beregnes en bred
vifte af fysiske egenskaber.

Pa Figur 64 ses en oversigt over de forskellige beregninger det er muligt at foretage i MarvinSketch. Her
fremhaves de som taenkes at have stgrst interesse i relation til kemi og bioteknologi i gymnasiet:

o pK-veerdier samt Bjerrumdiagrammer (Protonation > pKa).

e |soelektrisk punkt (Protonation > Isoelectric Point).

e logP, logD og HLB (Hydrofil-Lipofil Balance) - (Partitioning > logP/logD/HLB).
e Etstofs oplgselighed i vand (Solubility > Aqueous Solubility).

e Ladningsfordelingen i molekylet - (Charge > Charge).

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

| logP pKa
| lzgD S

! HLE

Major Microspecies

|zoelectric Point

Calculations | Services He

Charge

Elernental Analysis

Palarizability i ili
— Protonation > Agquecus Solubility

Cirbital Electronegativity

Partiticning

Dipole Moment Calculation Solubility

e (Chiarge CMMR Prediction
Tautomers MMR r— HMMER Prediction

. I MMR Spectrum Viewer
Sterecisomers |somers

Conformation s

Topology Analysis e (Geometry
) ] Conformers
Geometrical Descriptors Other
— —p  Molecular Dynamics
Polar Surface Area (20
3D Alignment

Molecular Surface Area (30)
H Bond Donor’ Accepbor

Huckel Anahysss

F-h:fr.,-.r_rl'-.llf_..-

A

Resonance

Structural frarmeworks

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

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

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

Sogning i databaser fra
MarvinSketch

Man kan s@ge online efter data for stoffet, ud fra strukturen
tegnet i MarvinSketch. Der kan sgges pa ChemSpider,
Chemicalize og PubChem.

Chemicalize er Chemaxons egen side, og de data der er
samlet pa siden er beregnet med MarvinSketch.

Pa bade ChemSpider og PubChem kan ofte findes en hel del
eksperimentelle data for stoffet, og pa PubChem findes ofte
eksperimentelle spektre (UV/VIS, IR, H-NMR, C-NMR og MS).

Nar man har tegnet en struktur for et stof, kan man sgge
online pa de naevnte databaser pa fglgende made:

e | menuen File veelges, under Find Structure Online, den
database man gnsker at sgge efter data for stoffet i. Se
Figur 66.

e |vinduet der kommer frem vaelges Full structure search.
Se Figur 65.

e Databasen abner i en browser og viser data for stoffet,
hvis det findes i databasen.

File | Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations 5

» = F =
L EIJ Al
& Open.. Ctrl+0

Insert File
B Save Ctrl+5
[ Savefs. Ctrl+Shift+5

Import Mame Ctrl+Shift+N

Import Image

Export to Image

Find Structure Online L Chem5Spider
= . Chemicalize
= Print... Ctrl+P

. . PubChem

Multipage Settings

Document Style >

Recent L4

Clase Ctrl+W

Exit Ctrl+Q

Figur 66: Der kan s@ges online pd udvalgte databaser
efter bl.a. eksperimentelt data for stoffet.

Search in PubChem

(@) Full structure searchi

() Similarity search percentage: | 905

-

) Substructure search

() Superstructure search

QK Cancel

Figur 65: Veelg at s@ge ud fra den fulde struktur pG
databasen.
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Liste over udvalgte genveje

i MarvinSketch

Genvej til Tast-kombination
Fjerner alt markeret pa 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
Aben periodisk system Ctrl+m
Aben nyt arbejdsark Ctrl+n
Fjern alt pa arbejdsark Ctrl+Delete
Optimer strukturi 2D Ctrl+2
Aben skabelonarkiv Ctrl+t

Aben Source vindue

Ctrl+Shift+n

Aben MarvinSpace

Ctrl+Shift+m

Tjek og ret kemiske strukturer Ctrl+r
Indsaet negativ ladning —

Indsaet positiv ladning +

Indszet enkelt-, dobbelt- eller tripelbinding 1,2eller3

Indsaet grundstof

Tast grundstoffets kemiske symbol

Indseet radikal

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