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MISTA KETCHERIN SAA

Ketcher on selainpohjainen piirto-ohjelma,
joten sita ei varsinaisesti ladata omalle
koneelle.

Ketcherin linkin voi vaikka tallentaa
kirjanmerkkipalkkiin.

https://lifescience.opensource.epam.co

m/KetcherDemoSA/index.html




Mita tarvittaneen
lukiokemiassa
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viivakaava
sidosviivakaava
ionivaraukset kaavoihin
E/Z ja R/S-isomeerit
polymeerin piirtaminen
reaktioyhtalon laatiminen

Ketcherin valmiit rakennekaavat

LOPS 2019
keskeiset sisallot

KE2

»aineen rakenteen mallien ja
yhdisteen kaavan esittaminen

KE3

»hiilen yhdisteiden rakenteiden
mallintaminen

»rakenneisomeria
»stereoisomeria hiiliyhdisteissa
KE4
»reaktiot
» polymeroitumisreaktiot
KE5
KE6
» tasapainoreaktiot
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tarkeimmat
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Ketcherin

)
tarkeimmat | s
painikkeet: |©
/d Text Editor x

sivupalkki
(2/2)

B I X X FontSize 15 w

i Text a B Y & e T n 8
. . i L K APV EonT H-..\
Tekstieditori Talasaatm. L5y Y e e :
osittaisvaraukset ¢ °F A ° h oz % ¥
: € 5 ¢ 3N 5 o
ja nimet. TR

i

Hiukan copyK/paste -toiminnolla
kikkailemalla myos Lewis-kaavaan vapaat
elektroniparit (sille ei ole muuta toimintoa)




Ketcherin
tarkeimmat painikkeet: ylapalkki (1/2)

N BE DO X~ W&V L TS
1 2 3 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17

Save Structure

1 M Nakymén tyhjennys File name: File format:
2. Tiedostojen avaus ketcher MDL Molfile V2000
3. TleQOstOJen tallennus . o
Tarjotussa tallennusmuodossa voi avata Ketcherissa,
mutta myos MarvinSketchissa Ketcher 8142512252D 1 1.00000 0.00000 0
Toki voi tallentaa myos .KET tiedostona T —
4. Copy 12.7079 -8.0510 0.0000C 000000000000
| 13.7092 -8.0510 0.0000C O0OO0OOD0OOODO0OO0O
Valitse sivupalkin rengastustyokalulla kopioitava alue m m a 13.2086 -7.1861 0.0000C 000000000000
(keskimmainen valinta eli kopiointi KET versiona) 4 G | 2aie oo
5. Paste ' 3110 00
M END

Liita valittu alue CTRL-V nappain yhdlstelmalla tyopoydalle ja siirra se
haluamaasi paikkaan

6. Cut leikkaa valinnan pois.




Ketcherin
tarkeimmat painikkeet: ylapalkki (2/2)

DE@"D‘I:]KI*‘*“'OORL&V@&:':DC?‘.’)
1 2 3 5 6 /7 8 9 10 11 12 14 15 M6 17

O - o [& ®
7. Eiku w2 —

8. Eiku ei sittenkaan eiku H H

| | Calculated Values
9. ja 10. Aromaattiseen renkaan esitysmuodon vaihtaminen  ®. _°¢. _* H_ _C._ _H
v e yee e e L. . % ¢ Chemical Formula:

11. Tyopoydan asemoinnin siistiminen (':O(': i I CoHeO
12. Molekyylien siistiminen (sidospituudet ja kulmat) H™ ¢ Tw T T

. ceee o . | ) Molecular Weight Decimal places
13. Stereorakenteiden maaritys R/S ja E/Z H o050 3 g
14. Rakenteiden tarkastaminen

Exact Mass Decimal places

15. Molekyylin analyysi

46.042 3 v
16. Vedyt (ja sidokset) paalle / pois ~ e e & =R B e———
17.Avaruusrakenteet - tosi turha, ei kykene kolmiuloitteisiin. m CE21H1310M7

Tasomaiset molekyylit onnistuvat. \/’% & 0
X,
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5 ®
lisaa / poista eksplisiittiset vedyt ‘asetukset

Settings [ * O x

~ [ General
~ [0 General —4

~ [O Stereochemistry Reset to Select Tool After Paste ~

- S Rotation Step, ° 15

v e Show valence warnings ‘)

v [3 Server

~ 3 3D Viewer Mﬂmcmormg ()

~ [ Options for Debugging Font Arial v
~ [ Atoms

*WNallnoet

Display carbon explicitly

Display charge

88°

Display valence

Show hydrogen labels Hetero v

Viivakaava

* Asetuksista muokataan |
- hiilet pois \\
- vedyt vain heteroatomeil‘?in

OH
OH




10X | =~ &AL VO EHND & O O,
lisaa / poista eksplisiittiset vedyt asetukset

Settings 0 # O x

—— Sidosvi ivakaa\

v [ Stereochemistry

=S ‘_

~ [O Atoms

~ [ Atoms

~ [ Bonds

~ [ Server

@ . Asgjcuksis:ca myokataan

- hiilet nakyviin

DEphay clisue L@ - vedyt kaikkialle ("on")
[ @)

Display valence

v 33D Vi . ;
o Display carbon explicitly

v [ Options for Debugging

Show hydrogen labels On v

*"Wallaode!
e s

H O
~ [ Bonds H | I
~
i L.
* Aromatic Bonds as circle @) H C 0O
~
: H |
Bond length | 25 pt
; O
Bond spacing |10 % of lengtt H
Bond thickness 0.6 pt o~

Set ACS Setlings Apply
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Varaukset |

\
Piirra kaava haluamallasi tav\alla.

\

Lisaa + tai - varaus atomille. \

Vetyja (yleensa) lahtee pois tai
tulee lisaa automaattisesti.

Tarkasta kuitenkin vetyjen
maara.

Ylapalkin eksplisiittisten vetyjen |
painikkeesta saat puuttuvia
sidosviivoja nakyviin.




R/S isomeersi
ENANTIOMEE |

Piirra kaava haluamallasi tavallax

Merkitse sidosten suunta. \

Klikkaa R- tai S-symboli nakyviin \
ylapalkista.

MarvinSketchiin verrattuna tama El
nayta kysymysmerkilla kiraalista

hiilta, jos sidoksille ei ole merkitty
suuntia.




9 &
Structure Check

Settings
Valence
Radical
Pseudoatom

Stereochemistry

kX X VO & TS

Last check: 14:10:54 26.08.2025
Stereochemistry warning:

Structure contains stereocenters with undefined
stereo configuration: (0)

R/S isomeerii;
ENANTIOMEER
\

\
T

Epailetko enantiomeriaa, mutta\et
ole varma? '\\

Tarkasta rakenne! \

Etsi kirallinen hiili ja anna sidokselle
suunta. \

Taman jalkeen Ketcher tunnistaa
kiraalisen hiilen

BB D0D,0X =~ 9 &AL VOLHTID

& O H OH H
| H 1 _H Tl .
25T B 5 Ty L
0 C H o~ ~c H

|
|
OH OH
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H Cis-trans- (E/Z-

X H . .
C H H o owown f isomeria
H™ / L S £
A & C
/ N H H - / H
H C = |
-~ / \ \
B S H H \
H Piirra kaava haluamallasi tavalla \
Klikkaa E tai Z symboli nakyviin \\
ylapalkista \
BB 0,0 X |~ W&V LHTND Rengasrakenteisista tama ei tunnist
E/Z (cis-trans) -isomeriaa
™ (kuten ei myoskaan MarvinSketch).

\:{E)\ \:(ZF/
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H I H I |
Cl \ C Br - -
I N e So# E/Z-isomeria
~ = \
H \ | H | '.
H g H ©
Piirra kaava haluamallasi tavalla
\
DEB 00X >~ Ba&llditVvOosHeD Klikkaa E tai Z symboli nakyviin
ylapalkista ‘\
0 \
H H
H | H CI: B
L, W i (- P
_C C _C C
H 5 | H \ |
H g 2B




S-Group Properties 4
_ Tepe
SRU polymer w
Polymer labsl
n
Repsat Pattern
Head-to-tail v |

Polymeerin |
plirtaminen |

Piirra polymeerin kaava \
viivakaavana ja lisaa toistuvaan\z‘
yksikkoon ylimaaraiset hiilet. |
Valitse sivupalkista hakasulkeet [S].
Maalaa polymeerista toistuvan yksﬂ(én
atomit (ilman siita lahtevia sidoksia).

Tee valinnat -> Apply

Klikkaa kahdesti ylapalkin
eksplisiittisten vetyjen painiketta.

Jos haluat sidosviivakaavan, tee
lopuksi muutokset asetuksista




Reaktioyhta lq
o e laatlmmen \

I \ \ H H HH HH H \
H &2 G C 0 NiF \ \ | \
n - e R S L e
0 é & 52 H 4+ n H & e (o N \
AV S| TWT e e ST TH - .\
H H HH 0 | I\ I\ /N Piirra haluamassasi jarjestyksessa
H HH HWH HH lahtoaineet ja tuotteet. ‘\
\
O HH HH H HH HH HH Lisaa reaktionuoli ja + merkit omisﬂ\a
& I [ \ Y \ I \ \ / \ 7 H H painikkeistaan haluamaasi kohtaan.\
\“Ii\O/C\,C_/Cxc/Cxcx”xC/C\C/C\C/CxN/_H T @) oo (toisin kuin MarvinSketch téma ei |
= I\ /N I /A I\ £\ |' lisaile + merkkeja omavaltaisesti) |
H H H H o HH HH HH ! \
I * o . . .
h Kertoimet saat tekstitoiminnolla.
Voit siirrella kaikkia reaktioyhtalon
osia alustalla tarpeen mukaan.
H H H i Asemointia voi (jos uskaltaa) myos
c/ 0 — [o] H [o] H 7 parantaa automaattisesti ylapalkista
N H &@— G, 29 — G O
H C / & ;N

H/ \H H | H I l s
H o | &@.‘. VY © & )
H |




3 Structure Library X

l" ; Q_ Search by elements...

Template Library ~ Functional Groups  Salts and Solvents

I &
o 0 0 o I [’m
A AN A [
a L}
OH H OH o
acetic ackd acetic anhydr. . formic acid methane sulp....
o OH
\)L )\/ o s i
OH
acid 1,2-p 1.3 1
OH [
o OH [
e a0 Lo /I\ I \/\/l“'v Il -
Click to add to canvas

5 1. hiiren vasemmalla liittaminen alustaan
)L 2. hiiren oikealla vihreaa tekstia klikaten
OH

mnﬂd O
Expand Abbreviation
acetic acid )I\
Remove Abbraviation OH
(2] A OO O &
© 0o o s

O O &

Ketcherin
valmiit a

rakennekaava

\

\
Alapalkin kahdeksan valmiin kaavan
liséksi Structure Librarysta (8ytyy
vaikka mita. \

- Template Library = valmiita \
rakennekaavoja 269 kpl
(mm. aminohapot, sokerit)

\

\

- Functional Groups = funktionaalisi
ryhmia 62 kpl

- Salts and Solvents = tavallisimpia
liuottimia 124 kpl
(eli monta hyodyllista yhdistetta)




https://lifescience.opensource.epam.com/ketcher/demo.html

https://github.com/epam/ketcher/blob/v2.27.0/documentation/help.md#ketcher-overview

\

https://www.ylioppilastutkinto.fi/fi/tutkinnon-toimeenpano/kokeen-tekniset-
jarjestelyt/koejarjestelman-oheisohjelmat




