MarvinSketch harjoitus

Tee harjoitus koneelle asennetulla MarvinSketch:lla! Ellei sinulla ole vield ohjelmaa niin voit tehda harjoituksen
abittiymparistossa eli boottaa koneesi opiskelijan abittitikulta. MarvinSketch ohjelman tai sovelluksen I6ydat
Sovellukset-valikosta.

VAT
1. Piirra tyokalua kdyttden kuusi hiiliatomia sisaltava molekyyli. Lisaa 2. hiiliatomiin kloori (Ohje: valitse

oikean puoleisesta listasta klooriatomi, vie hiiri lisattavan hiilen paalle, paina vasen nappi pohjaan ja veda sivuun)

2. Poista yksi hiiliatomi hiiliketjun paasta tyokalulla. Téaman jalkeen poista koko molekyyli “yhdella vedolla”.
Voit tyhjentaa kaiken myos valitsemalla File valilehdestd New ja Clear Desk.

3. Piirra 7 tyokalua kayttaen syklopentaani. MarvinSketch ”siistii” rakenteen automaattisesti valitsemalla
Structure vililehdesta Clean 2D ja Clean in 2D (pikanappainyhdistelma Ctrl ja 2).

-

4. Voit siirtaa piirrettyja kohteita siten, etta valitset tyokalun ja valitset siirrettdavan kohteen. Vie hiiren
kursori valitun kohteen paille. Siirto tapahtuu, kun néet sinisen yhtendisen nelién valitussa kohteessa.

Kokeile siirtoa. Mita tapahtuu klikkaamalla kohdetta, kun naet sahalaitaisen ”sirkkelin teran”?

5. Vaihda edellisen kohdan molekyyliin kaksoissidos haluamaasi hiiliatomien valiin valitsemalla 7 tyokalun
mustasta nuolesta sopiva sidos. Tarkastele mitd muita sidoksia valikosta 16ytyy!

6. Kokeile edellisen kohdan molekyyliin MarvinSketchin nimedamista. Valitse Structure valilehdestd Generate
Name.... Vertaa Preferred IUPAC Name ja Traditional Name toimintoja. Mika olisi nimi suomeksi?

7. Vertaile tunnilla opittua nimea MarvinSketchin antamaan nimeen seuraaville yhdisteille:

2-kloori-3-bromipentaani o) HsC

cis-1,2-difluorisyklopropaani )L —_—
ykloprop HC

Pohdi kuinka paljon apua MarvinSketch antaa nimeamisessa!

CH

KAANNA!



8. Kemian YO-kirjoituksissa hyvaksytaan erilaiset rakenteiden esitystavat. Kuitenkin joissakin tilanteissa on
swotavaa pakollista, ettd vedyt piirretdan nakyville esimerkiksi, kun mallinnetaan vetysidosta molekyylien valilla.

Piirra kaksi alkoholia ja valitse Structure vadlilehdesta Add ja Explicit Hydrogens. Téman jalkeen valitse erilaisista
sidoksista Any, joka mallintaa vetysidosta ja piirra se piirtdmasi kahden alkoholin vilille. Kierra ja siirrd molekyyleja
tarvittaessa!

Vedyt voi lisdtd myos piirtamalla saman tapaisesti kuten kohdassa 1. lisattiin klooria!

-

Jos haluat myds hiiliatomit nakyviin, valitse Edit

Preferences
valilehdesta Preferences ja muuta kuvan mukainen
asetus: Bonds | Structure | Text | Checkers | Services | Save/Load | 301
Huom! Jos teet harjoitusta Abitissa niin muista, ett3 MarvinSketch [/ Highlight Valence Errors
. . |
mahdollinen uudelleen boottaus resetoi asetuksen! 71 Automatic Lone Pair Calculation
Péteekﬁ enéf:i? L|Saks| 14.5.2017 nayttaa Sllta, etta 7| Automatic Plus Signz in SII'IQ'E Step Reactions

Abitissa olevan MarvinSketch (versio 17.3.27) jattaa

vetyja piirtamattd automaattisesti, jos kyseinen asetus
on paalla! Talléin vedyt pitda lisata valitsemalla Structure MarvinView Highlight Valence Errors
valilehdesta Add ja Explicit Hydrogens.

| Validate S-groups at Creation

General Settings Show Lone Pair as Line

Show Charge in Circle

Carbon Labels @ Always -‘—

() Mever

() At Straight Angles and at Implicit H Atoms

9. Huomaa, ettei MarvinSketchissa ei ole erilaista merkintaa dipoli-dipolisidokselle tai dispersiovoimille. Siispa
naissa tilanteissa kdyta Any sidosta kuten vetysidoksen tapauksessa mutta kaikissa tapauksissa merkitse myos

vuorovaikutus nakyviin toiminnolla. Harjoittele tekstin sy6ttamista ja tekstin siirtamista.

10. Piirra etaani. Mita tietoja saat etaanista, kun valitset Calculations valilehdestad Elemental Analysis? Onko
Molecular weight vai Exact molecular weight molekyylin moolimassa?
Elemental analysis toimii vain yhdelle molekyylille kerrallaan!

Lisdharjoittelua Abitin vastauskentassa:

11. Harjoittele seuraavat asiat:
a) Kuvan lisddgminen tekstin joukkoon
b) Matemaattisen tekstin kirjoittaminen (kirjoita esim. seuraava: CaF,(s) - Ca®*(aq) + 2 F~(aq) )

Vinkki: potenssin voit syottaa » merkilla ja alaindeksin _ merkilla!

Kaavan voit kirjoittaa myds MarvinSketchilld tekstin kirjoitustyokalulla. Ala- ja yldindeksit 16ytyvat
vasemmasta alareunasta valittuasi tyokalun. Vertaa kummalla tavalla kaavat on helpompi kirjoittaa!



