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Kurssin sisältö

I OSA (1h)
• MarvinSketchin

asentaminen ja lisenssi

• MarvinSketch-ohjelman 
eri versiot

• Molekyylien piirtäminen, 
perusasetukset

• IIOSA (1h)
• MarvinSketch ja isomeria

III OSA (1h)
• MarvinSpace ja/tai 3D-

mallintaminen

• Yhdisteiden nimeäminen 
ja analysointi 
(massaspektrit ja NMR)

• Erilaisten yhdisteiden 
(mm. epäorg, polymeerit) 
piirtäminen

• MarvinSketch ja 
reaktioyhtälöt



https://peda.net/oppimateriaalit/kemia/marvin
sketch
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https://peda.net/oppimateriaalit/kemia/marvinsketch


e-Oppi: Orbitaali - MarvinSketch
Ohjeita ohjelman käytöstä lukiolaisille ja opettajille

2.painos



2.painos ilmestynyt 
Orbitaali – MarvinSketch -kirjasta



Blogi: www.myllyviita.fi/kemia
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http://www.myllyviita.fi/kemia


Tuore Dimension artikkeli
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MarvinSketchin asentaminen ja 
lisenssi



MarvinSketchin lataaminen

Ensimmäinen valinta:
◦ Halutaanko pitää MarvinSpace-apuohjelma (3D) mukana?

◦ EI LADATA UUSINTA VERSIOTA!

➢ Ladataan versio 20.8.5 Fermium

Huomioita:
◦ Abitti-versiossa ei ole MarvinSpace-ominaisuutta suoraan (ei ole 

enää uusissa versioissa mukana)

◦ MarvinSpace –apuohjelma edellytti lisenssiä (kts. seuraava dia), 
minkä vuoksi vanhemmilla Abitti-versioilla ei saanut tätä toimintoa

◦ Uudet versiot eivät sisällä merkittäviä lisätoimintoja tai uusia 
ominaisuuksia

MarvinSpace mahdollistaa ”Editor”-
moodissa 3D-kuvien tuottamisen, niihin 
voidaan määritellä mm.  sidoskulmia, 
sidospituuksia. 



Ohjelman lataaminen

Eri käyttöjärjestelmät?
◦ Löytyy Windows – MacOS (ei iPad) – Linux 

◦ Java-vaatimus!

Java-vaatimus – ladataan erikseen vai mukana
◦ Jos laitteessa ei ole Javaa asennettuna (edellyttää admin-

oikeudet), kannattaa valita tiedosto, jossa Java mukana, 
esim. Marvin with OpeJDK



Eri versiot



Lisenssin lisääminen asennettuun 
MarvinSketch-ohjelmaan

TIEDOSTO
(aiemmat versiot)

AVAIN (KEY)
(aiemmat versiot)



Lisenssiavaimen jakaminen

3. Poimitaan koodi ja jaetaan se lukiolaisille.

1. Avataan lisenssikohta 
(kun on kirjauduttu 
sivustolle)

2. Poimitaan lisenssiavain



Lisenssin hyväksyminen (asentaminen)

Hae (Browse…) tiedosto 
omalta koneelta.  Ja 
asenna (install) se.

Asentamisen jälkeen:



MarvinSketch-version valinnan vaikeus
MarvinSpace –ohjelman kohtalo



MarvinSketch-ohjelmaversion 
valinta

Huomioitava asia MS-versio Toimenpiteitä? Mistä löytää
3D-toiminto 
(MarvinSpace Editor-
moodissa) (*

< 20.8. 
Fermium

Tähän ohjeet 
löytyvät kirjasta

Ei löydy enää 
ChemAxon-sivuilta

3D-toiminto - Erillinen 
MarvinSpace -ohjelma

> 20.8. 
Fermium

Asennetaan 
erikseen. 

ChemAxon -
arkistosta

Lisenssitoiminnot (**
(alla tarkemmin)

kaikki
Opettajan hakee 
lisenssiavaimen

ChemAxon -sivut, 
opettajan tunnus

NMR-spektroskopia kaikki
Edellyttää lisenssiä 
(tiedosto/avain)

*) 3D-toiminta merkittävä toiminto avaruusgeometrian opetuksessa (ja oppimisessa)
**) Lisenssitoiminnot: mm. Calculations -alavetovalikossa lisäävät ohjelman 
käyttömahdollisuuksi mm. NMR-spektroskopian osalta ja isomerian opetuksen osalta.



MarvinSketch View-moodissa



2. Sitten vaihdetaan
(Edit-alasvetovalik-
ko) Editor Style View
Modeen (kuva2)

3. View Modessa
valitaan Calculations
–alasvetovalikosta
Charge –kohdasta 
Polarizalibity
(kuva3). 

4. Polarizability –valintaruudussa valitaan 
Molecular-vaihtoehto (kuva4) ja 
valitaan ok.

5. Kuvassa 5 on sitten 3D-kuvat (näkyvät 
kuten MarvinSpace –ohjelmalla) ja 

niitä voi pyörittää.

Kuva1

Kuva4Kuva3

Kuva2

Kuva5

HUOM!!

MarvinSpace Abittiversiossa

1. Piirretään ensin molekyyli 
(kuva1)



Mitä jää uupumaan, kun MarvinSpace
–apuohjelma on poissa?

Poolisuus (elektrostaattinen potentiaali, 
elektronitiheys)

Sidospituudet (3D-kuvassa)

Sidoskulmat



MarvinSketch – perustoiminnot, molekyylin 
piirtäminen



Alkuaine-
atomit 

Vaakavalikko - toiminnallisuudet

Yleisvalikko - Valinta, pyyhekumi, Undo/Redo …

Perustyö-
kalut

Valmiita rakenteita
Valikkotila

Työ-
pöytä



Edit | Preferences - Bonds
Koordinaatiosidoksien 
merkintätapa: Nuoli 
kertoo elektroniparin 
lähteen ja kohteen.
Esim.:



Edit | Preferences - Structure
Yleiset asetukset (General 
settings) käsittelee vapaiden 
elektroniparien (Lone Pair) ja 
varauksien merkintätapoja 
(näin palataan myöhemmin).

Hiiliatomien merkintä 
(Carbon Labels) on tärkeä 
kohta. Valinta on joko Always
(täydellinen rakennekaava) 
tai Newer (viivakaava).

(Tähän palataan myös)



Edit | Preferences – Text …
Tekstien muotoilut ovat 
mahdollisia, joskaan ei 
välttämättömiä. Tässä 
kohtaa voi määritellä sen, 
mihin oletusarvoisesti 
tekstiosiot lisätään.



MarvinSketch

1. Viivakaava vai täydellinen 
rakennekaava?

Pedagogisia valintoja?
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Joko viivakaava tai 
täydellinen rakennekaava?

Joko viivakaava 
tai täydellinen 
rakennekaava
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JOKO TAI

Eivät enää kelpaa yo-kokeessa



Hiiliatomien näyttäminen ja 
vedyt – viivakaava ja MUUT

Lisäksi valittu View –
kohdasta Implisit
Hydrogen | On Hetero 
and Terminal

Lisäksi valittu View –kohdasta 
Implisit Hydrogen | On All

Viivakaava





VAIHE 1: Hiilet näkeviin tai ei?

VAIHE1: Viivakaava tai 
täydellinen 
rakennekaava

Valitaan se, 
näytetäänkö hiilet 
lainkaan tai kaikki (ei 
muita vaihtoehtoja 
käytetä!!!)
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EI TÄTÄ



VAIHE 2: ”Implisiittiset vedyt”pois

Varmistetaan 
vetyjen 
näkyminen vain 
”heteroatomien” 
yhteydessä 
(funktionaalinen 
ryhmä).
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Vaihe 3: Jos täydellinen 
rakennekaava →

Täydelliseen 
rakennekaavaan
valitaan ”Carbon
labels” ALWAYS 
(Preferences -
kohdasta). JA

Structure-
kohdasta Add
Explicit
Hydrogens
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Paluu viivakaavaan?

Jos haluaa palata 
viivakaava-
esitysmuotoon. 

Poistetaan vedyt 
(viereinen kuva) 
ja poistetaan 
hiiliatomien 
merkinnät 
(Preferences –
osiosta Carbon
labels→ Never)
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Vapaat elektroniparit
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VALITSE



Vapaat elektroniparit viivalla
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VALITSE



Valikot – Edit – Preferences…
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Orgaanisten molekyylien piirtäminen



Rakennekaavan (viivakaavan) 
”puhdistaminen”

Orgaanisten molekyylien piirtäminen voi tapahtua melko vapaasti, 
mutta on tärkeää, että rakenteita optimoidaan ja siistitään. 



Valitettavia esimerkkejä

On tärkeää, että 
MarvinSketch –
ohjelman käyttöä 
harjoitellaan niin, 
että lopputuloksena 
on AINA kelvollinen 
rakenne- tai 
viivakaava. 

po.



Erilaiset sidokset, 3D-
mallintaminen

Sidostyypit?

3D-mallintamista
2D-pöydällä

Tummennokset

Pulmia?



Varottavia esimerkkejä – syksy 2022



MarvinSketch

2. Nimeämisen opetus

Pedagogisia valintoja?
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MarvinSketch nimeää molekyylit 
(myös Abitti-versiossa)

Miten kurssilla 
opetetaan orgaanisten 
molekyylien 
nimeäminen? Miksi?

MarvinSketch tuottaa 
nimet ja toisinpäin –
nimestä rakenteen.
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Aputoimintoja



Elemental Analysis: 
Moolimassan määrittäminen

Marvinin avulla voidaan 
määrittää monia asioita:

Esm. molekyylin 
moolimassa Elemental
Analysis –valinnalla

Kohdassa myös:

- molekyylikaava
- alkuainekoostumus (%)
- massaspektri (viimeiset
piikit)



Hiiliatomien numerointi

Hiiliketjun hiilien numerointi 
nimeämistä ajatellen

3-heksanoni

4‐oksoheksaanihappo



Konformeerit (Yo-koe s2022)

Konformaatioita
voi yrittää 
analysoida 
Marvinilla (antaa 
arvion 
energioista)



Molekyylin 3D-kuvan avaaminen, 
avaruusgeometriaa



MarvinSketch ja isomeria



Isomerian opetus



Stereoisomerian opetus ja 
MarvinSketch (Abittiversio)

• cis-trans-isomeria
• MarvinSketch ei tunne cis-trans-

isomeriaa, vaan E/Z-isomerian

• trans → E = entgegen ja cis → Z = 
zusammen

• peilikuvaisomeria
• Peilikuvaisomeria esiintyy R/S-isomerian 

kautta 

• R/S-jako ei kuulu lukion oppimäärään, 
mutta ohjelma tunnistaa 
kiraaliset/asymmetriset hiiliatomit

E,Z-nimeämistapaa käytetään kaksoissidok-
sia sisältävistä alkeeneista, kun yhdisteen 
rakenteen kuvaamiseen ei voida käyttää cis-
trans–nimeämistapaa. E,Z-isomeriaa 
esiintyy alkeeneilla silloin, kun kaksoissidok-
sen hiiliin on liittynyt kolme tai neljä 
erilaista atomia tai atomiryhmää (jotka 
eivät ole vetyatomeja). Tällöin käytetään 
E,Z-nimeämistapaa, joka määräytyy 
kaksoissidokseen kiinnittyvien atomien tai 
substituenttien prioriteettijärjestyksen 
perusteella. Atomien prioriteettijärjestys 
määräytyy atomipainojen (järjestysluvun eli 
atomiluvun) mukaan. Jos painavimmat 
atomit (substituentit) ovat samalla puolella 
kaksoissidosta, on kysymyksessä Z-
konfiguraatio, eri puolilla taas E-
konfiguraatio.



E/Z-isomeriaa



cis-trans vs. E/Z



cis-trans- /E/Z-isomeria ja 3D 

Abitti-versiolla ja uudemmalla 
tehty 3D

Fermium-versiolla tehty 3D



Peilikuvaisomeriaa ja piirtäminen

Atomi tai atomiryhmä 
on tasosta ylöspäin tai 
alaspäin



Isomerian opetus? 
Tuorein Abitti-versio MarvinSketch-ohjelmasta antaa sekä 
peilikuva- että cis-trans (E/Z)-isomeerien molekyylien kuvat

Lisäksi ohjelma antaa merkitä kiraaliset 
(asymmetriset) hiilet ja isomeriaa 
sisältävät kaksoissidokset



MarvinSpace – 3D



Molekyylien 3D-mallintaminen

Orgaanisten molekyylien 
3D-mallintaminen on ollut 
jo pitkään mahdollista eri 
ohjelmilla. 

Yläkouluissa ja lukion 
kemian pakollisilla kursseilla 
on laajasti käytössä 
Molview.org –palvelu. Se 
on monella tapaa edelleen 
käytännöllinen, erityisesti 
poolisuuden opetuksessa. 



MarvinSpace –ohjelma 
(nykyään erillinen, ennen osa Marvinia)

Erilaisia ominaisuuksia, 
jotka nyt hankalasti 
saatavissa (osin buginen): 
sidoskulmat, sidospituudet

Molekyylin 3D-mallinnus ja 
pooliset sidokset



MarvinSpace -ohjelma

MarvinSpace –ohjelmasta voi avata MarvinSketch –ohjelman piirtämistä 
varten. Versio on 17.2.27. (pikanäppäin: ctrl+shift+M)



MarvinSpace



Erilaiset yhdisteet



Polymeerit



Orgaaniset suolat



Kompleksiyhdiste



Valikot



Valikot - View
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Valikot – View – Sidospituus
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Valikot - Bond

22.9.2022 ARI MYLLYVIITA 69

Vasen reuna



Valikot – Calculations
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Valikot – Calculations - Charge
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Lisää aineistoa - videoita

https://peda.net/p/marikasuovanen/ohjevideoita

https://peda.net/p/marikasuovanen/ohjevideoita


Vesi ja rasvaliukoisuus, logP

Ovatko LogP ja LogD sama asia?

LogD kuvaa yhdisteen kaikkien muotojen jakautumista tietyssä pH:ssa. 
Toisin kuin logP, joka on pH-riippumaton, logD muuttuu pH:n mukaan. 

LogS on yleinen liukoisuuden mittayksikkö. Tämä yksikkö on mol/l-
yksiköissä mitatun liukoisuuden 10-pohjainen logaritmi, eli logS = log
(liukoisuus mitattuna mol/l). LogS liittyy suoraan lääkkeen 
vesiliukoisuuteen ja se määritellään yhteiseksi liukoisuusyksiköksi, joka 
vastaa 10-perustaista molekyylin liukoisuuden logaritmia mol/l:na
mitattuna.


