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Ajankohtaista

MarvinSketchin ominaisuudet

Koukitekset MarvinSketch -kirja lukion kadyttéon Twitter-koonti
Ohjeet https://peda.net/p/myllyviita/OrbitaaliMarvinSketch2 Twiitatkaa hashtagilla #marvinsketchsuomi.
Tutkimus: MarvinSketchin Twiitteina esim. kuvakaappauksia
omaksuminen kommenttien kera. Kootaan my6s aineistoa
maksumir . . . ss o ) ey
Oppilasmateriaalia koekdytt6on - 8.3.2019 koulutuksessa erilaisista tilanteista, ongelmista, ideoista,
Diasarjat ) ) . 16ydyista.
Tassa on materiaali, jota kaytiin 1api MAOL-Helsingin kerhon jarjestamassa iltapaivakoulutuksessa.
& sivukartta Perusteet (pdf): MarvinSketch -ohjelman perusteet - molekyylien piirtaminen PO
Isomeriaa (pdf): Isomerin opetuksen tueksi tehty aineisto ] ]
Q Haku Ohjelman lataaminen ym. (pdf): MarvinSketch-ohjelman alkutoimet, lataamisesta lisenssin asentamiseen

B Anviointipohjat Ohjeita (pdf): Ohjelman vaakavalikon esittely Uutisia

Sahkoisessa yo-kokeessa tarpeellisia graafisia esityksia varten:

Titrauskayra (pdf): Titrauskayran piirtamisen ohjeet

Kaksi MarvinSketch-
tyopajaa Turussa 7.10

Liitteet:

Titrauskayra
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Blogi: www.myllyviita.fi/kemia

Q Searchforanything on this site... FLIPPED CLASSROOM  MARVINSKETCH OPS PIRE

ETUSIVU KEMIAN OPETUS VIIKISSA JA TVT - 21.8.2014 ORBITAALI -SARJA - LUKION KEMIAN SAHKOISET MUOKATTAVAT OPPIKIRJAT (20.6.16)

MARVINSKETCH Viimeisimmat artikkelit

MarvinSketch — lukion kemian opetuksen onni vai Atltka Compuimalis~oatmeen Tahminin |

onnettomuus — OSA 6: MarvinSketch ja isomerian opetus edell3 aikaansa
E nSketct kemian opetuksen
® 5 months ago & admin r 5 - Ske r

Muuttuuko isomerian opetus MarvinSketch -ohjelman myé6ta

Abitti-jarjestelman MarvinSketch- ohjelma asettaa isomerian opiskelulle ja ainakin sen osaamisen sahkdiselle

e haasteita. Ohjelma kun "osaa” isomerian ja antaa valmiiksi mm. asymmetria-keskuksen (jos 2D
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http://www.myllyviita.fi/kemia

Tuore Dimension artikkel;

MarvinSketch - lukion kemian
opetuksen onni vai onnettomuus

ARI MYLLYVIITA  kemian ja matematiikan lehtori, Helsingin yliopiston Viikin normaalikoulu.

1. Peruslahtokohtia

Abitti ja Marvisketch

Pitkdin odotetiin YTL:n padtdstd molekyylimallinus-
ohjelmasta osana Abitti-koejirjestelmii ja osana
tulevaa sihkoistd kemian ylioppilaskoetta. Kouluissa
oli pitkdin ollut kiytdssi ChemSketch-niminen
(mm. Mooli-nimisen oppikirjan rompullakin jacttu)
3D-molekyylimallinnusohjelma. Monen harmiksi timé
ei sitten tullut Abittiin mukaan. Kouluissa on ollut
kaytossi laajasti Molview.org-sivuston molekyylimal-
linnusohjelma, sen rajoitteista huolimatta — toisaalta
sen erinomaisten elektronitiheyskuvausten vuoksi.
Myés Avogadro -nimisen ohjelman kiyttijia 16ytyy.

MarvinSketchin asennus

MarvinSketch-ohjelman asentamiseen on liittynyt

1 11 1

tihian 16ytyy Peda.netin MarvinSketch-sivustolta:
htep://bit.ly/marvinsketch. Asennuksessa vaatimus
javasta voi aiheuttaa jatkossa monelle pulmia, jos
itselld ei ole admin-oikeuksia omiin laitteisiinsa. Java
paivittyy aika ajoin ja MarvinSketch seuraa myds téti.

MarvinSketch-ohjelmasta on tilld hetkelld
(6.1.2018) versio 18.16.0 ja Abitin versio on 17.3.27.
Versioiden vililla on eroja, mutta oleellisilta osin tyds-
kentely tapahtuu samalla tapaa — asioita loytyy hieman
eri valikoista, mutta niihin tottuu kiytén my6ta.

On hyva mééritelld lukiolaisten kanssa ne asiat, joita
itse ylioppilaskirjoituksessa kiytetian ja mitka liiceyviit
mielekkiiseen kemian rakenteiden opiskeluun.

MarvinSketch ja Academic Teaching Licence

MarvinSketch -ohjelma on maksullinen ohjelma, se
voidaan ladata kokonaisuudessaan asennettavaksi

1 11 1 1 1 1
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' 27. elokuu kello 9.27

Hei. Kun piirretdan orgaanisia molekyyleja vaikka MarvinSketchilla, millaista
molekyylimuotoa suositte: viivakaavaa vai nakyykd kaikki sidokset ja vedyt?
Kaytattekd misséan kuvassa nakyvaa muotoa?

(s

5 kommenttia

[C) Tykkaa (D Kommentti

@ Ari Myllyviita Tassa minun ajatuksia asiasta:
" http://myllyviita.fi’lkemia/?p=284

ilvakaava tai taydellinen
nekaava?

MYLLYVIITAFI

X MarvinSketch — lukion kemian opetuksen
" onni vai onnettomuus — OSA 2:...

olevat EWAT KELPAAL
! b

ot c L .

NS N )\

< W W

2
Tykk&a - Vastaa - Poista esikatselu - 4 pv 0

@ Ari Myllyviita Ko. kuvassa nakyvat "vetymolekyylit" ovat minusta
~harhaanjohtavia merkintgja. Itse en tata kayttaisi missaan. Tama on
yksi MarvinSketch-ohjelman pulmista, ettei se ymmarra tiivistettya
rakennekaavaa tyyliin H3C-CH2-CH2-COQOH. Sen toki voi kirjoittaa
kaavaeditorilla Abitissa.

3
Tykkaa - Vastaa - 4 pv 0

— Kiitos. En tosiaan osannut piirtaa niin, etta valissa

lukisi CH2, vaan ne tulevat noin tuohon "ulkopuolelle".
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Lisenssin hyvaksyminen (asentaminen

Install license file

Please enter the location of the license file or press the Browse button to select path from the file system. H B . d
After specifying the path, press the Install button. - rae ( rOWSQ...) tiedosto

License file: [= Browse... Install Omalta kOneelta. Ja

If your e-mail dient supports drag and drop of attachments, you can drag the license file you received by asenna (insta | |) se.
e-mail to this dialag.

The following license

Software

-Install license file .
T License overview Install license file

Product license details Flease enter the location of the license file or press the Browse button to select path from the file system.
=lD After specifying the path, press the Install button.

License file: 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:

semAxon licensing

Software St... License ... Licensee Expiratio...

"

Support... R

ﬂ Create report

-~ Instal license file .
I TO . Install license file
product license details Please enter the location of the license file or press the Browse button to select path from the file system.
e e Help After specifying the path, press the Install button.
= OOK In: © Chemaxon lcensing License fle: | C:\Users\admin\Downloads\license.od nstal
=3 If your e-mail client supports drag and drop of attachments, you can drag the license file you received by e-mail to this dialog.
= The following icenses will be installed by pressing the Instal buttan:

Software Status License ... Licensee Explratm... Suppnn ... Restriction Mumber of ... Comment
| ‘ Create N Marvin Applets To be [Academic (The 2019-04- |2019-04- |Server Use: Not Unlimited academic ~
= feate repor installed |Teaching |Universi 04 04 Allowed teaching
? Viimeisim... - - -~ —
-[ [Marvin Beans To be |Academic |The 20139-04- (2013-04- |Server Use: Not Unlimited academic

installed [Teaching |Universi |04 04 Allowed teaching

b ,
Instant JChem To be Academic |The 2012-04- |2013-04- |3/5/B/E: Standexd Unlimited |scademic
- installed Teaching |Universi |04 04 Server Use: Not teaching

JChem Base To be |Academic |The 2019-04- |2019-04- |Search/Min: Unlimited |Unlimited academic

installed [Teaching |Universi |04 04 Server Use: Not teaching

Standazdizer To be Academic |The 2012-04- |2013-04- |3/5/B/E: Standexd Unlimited |scademic

installed [Teaching |Universi |04 04 Server Use: Not teaching
. .o
m .
AS e nta I Se n J a I ke e n o Screen To be |Academic |The 2019-04- (2018-04- |Server Use: Not Unlimited academic
installed Teaching |Universi |04 04 Allowed teaching

Reactor To be |Academic |The 2018-04- [2019-04- |Server Use: Not Unlimited academic

installed [Teaching |Universi |04 04 Allowed teaching

JKlustor To be [Academic (The 2018-04- |2019-04- |[B/S/B/E: Standard Unlimited academic

installed Teaching |Universi |04 04 Sexrver Use: Not teaching

Metabolizer To be |Academic The 2018-04- [2019-04- |Server Use: Not Unlimited academic

installed [Teaching |Universi Allowed teaching




Arl Myllyviita
ari.myllyviita@helsinki.fi

PROFILE LICENSES

Active Licenses _ _
Lataa tiedosto omalle koneelle ja

jaa se oppilaille koulun verkossa

Valid Until Type Comment

Apr 4, 2019 Academic Teaching academic teaching license DOWNLOAD

Mité haluat tehda seuraavalle license.cx| (22.1 kt)?
( ) Avaa Tallenna ~ Peruuta X
nses/138139/download |€: accounts.chemaxon.com

I Mita haluat tehda seuraavalle license.cxl (22.1 kt)?
/download |€: accounts.chemaxon:

Avaa Tallenna A\
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Julkaistu 18.5.2019

d Orbitaali - MarvinSketch

Lukion kemian molekyylimallinnuksen oppikirja

O Orbitaali - MarvinSketch Tervetuloa MarvinSketch -opintoihin B
Lukijalle

MarvinSketchin asentaminen '
1. Molekyylien piirtaminen (KE1) Kirjan sisaltd

. Ohjelman perusasetukset
Kirja soveltuu lukion kemian opetuksen tueksi. Painotus on niissa teemoissa (eri lukion kemian kursseilta), joissa MarvinSketch -ohjelman kaytté on

- MarvinSketch ja isomeria (KE2) mielekasta ja tukee lukion kemian opiskelua.

. MarvinSpace (3D)

MarvinSketch on yksi sahkoisen ylioppilaskirjoituksen ympariston ohjelmista.
- Molekyylien analysointi Tama sahkoinen kirja sisaltaa:

. Erilaisia yhdisteita - ohjelman perusasiat ja niihin liittyvia tehtavia

- ohjelman eri kayttotarkoitukset - huomioiden lukion kurssien sisallot

- opettajalle tarkoitetun osion (perusteoriaa ohjelman kayttotarkoituksiin liittyen)
- lyhyt sanasto kasitteista

2
3
4
5. Yhdisteiden nimeaminen (KE2)
6
7
8

. MarvinSketch ja reaktioyhtalot
(KE3)

9. Massaspektrometria
VALIKOT
OPETTAJALLE

e-Oppi: Orbitaali - MarvinSketc

Ohjeita ohjelman kaytosta lukiolaisille ja opettajille




Valikot — Edit — Preferences...

3 - MarvinSketch 17.3.27

File Edit View Insert Atom Bond Structure Preferences X ‘
| 7 Undo Ci+z Bonds | Text Checkers Services Savefload 3D Options Analysis Box
" Redo Ctrl+Y
/ MarvinSketch Highlight Valence Errors
% Cut Ctrl+ X
NV ) Copy Ctrl+C Automatic Lone Pair Calculation
o Copy As... CirhK Automatic Plus Signs in Single Step Reactions
Copy As MRV Ctrl+M
- Copy As Smiles CtelelL Validate S-groups at Creation
T ) paste Crl+V MarvinView [] Highlight Valence Errors
N|E
I Select All Curl+A General Settings [_] Show Lone Pair as Line
— Invert Selection Ctrl+Shift+|
0l X Delete [] Show Charge in Circle
n
0 Align - Carbon Labels () Always
O Distribute > O Never
Align and Distribute b
as Transform - (®) At Straight Angles and at Implicit H Atoms
- Object ? Ligand Orders () Always
Format...
(O Never
a Template Library... Ctrl+T
(® On R-groups with Definitions
Source
3  Preferences... Help Contents Restore Defaults oK Cancel

5.12.2020 ARI MYLLYVIITA




Vapaat elektroniparit nakyviin

Preferences K ‘

Bonds i Text Checkers Services Savefload 3D Options Analysis Box

El TOIMI NORMIOHJELMALLA?

MarvinSketch Highlight Valence Errors

Automatic Lone Pair Calculation

Automatic Plus Signs in Single Step Reactions

Validate S-groups at Creation
MarvinView [] Highlight Valence Errors
General Settings [_] Show Lone Pair as Line

[] Show Charge in Circle
Carbon Labels () Always

(O Never

(®) At Straight Angles and at Implicit H Atoms
Ligand Orders () Always

(O Never

(® On R-groups with Definitions

Help Contents Restore Defaults oK Cancel

5.12.2020 ARI MYLLYVIITA




Valikot - View

4 - MarvinSketch 17.3.27

: - 4 - MarvinSketch 17.3.27
.Flle Edrt»\ﬁew Insert Atom Bond Structure Calcru

L File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help
iy v Mouse mode >d W T | -
Zoom Level > J Ly T O | j C P Ej Ej EJ ®s @s 100% ~ ‘ 0
. N g .
/ Structure Dlsplay b Atom Symbols in 3D
/\/\’ ® Colors ? . ®  Wireframe
Stereo > | Wireframe with Knobs
Y | stick

Implicit Hydrogens ) Ball and Stick  '
i pept|de D|5p|ay > . Spacefill

\

T Advanced ’ > Atom Numbering e Off
pages > 3 ¥ Atom Properties Atom Numbers
NI; | ¥ Atom Mapping IUPAC Numbering
Toolbars > Bond Lengths .

-_— v

v Menubar F11 Lone Pairs

(1, v Status Bar Bl R-groups
R-Logic
[ ] X g . '™ Valence
Grid Shift+F9 /¥ Ligand Error
] - Guidelines Ctrl+Shift+F9 ¥ S-group Attachments
+ Editor style >
5.12.2020 ARl MYLLYVIITA 11




Valikot — View — Sidospituus

- MarvinSketch 17.4.3
File Edit View Insert Atorn Bond Structure Calculations Services Help

L 5
Py Mouse mode E‘ E}‘. 150% | ﬂ
Zoom Level )
S Structure Display >
*
AN Colors
Stereo )
T—
Implicit Hydrogens ]
i Peptide Display »
T Advanced ] Atom Mumbering H]

Pages Atom Properties H.N

M|E
I Atom Mapping “e

'
¥ 147
Toolbars E .
— - ¥ Bond Lengths —
"

~  Menubar F11
[]n «  Status Bar Lone Pairs
H-.C

[1 - . . 3

Grid Shift+F9 ~  R-groups
O - Guidelines Ctrl+ Shift+F R-Logic Name: 3-aminobutan-2-ol
+ Editor style [ Ve Molecular weight: 89,14
_ Qi Ligand Exror Formula: C,H,,NO

~  S-group Attachments

5.12.2020 ARI MYLLYVIITA 12




Valikot - Bond

Vasen reuna

Bond Structure Calculations

>)

# Type ) /-
— Bold /" Single
""" Hashed 7 Double
Y Triple
Topology > -/ Aromatic
Reacting Center > | ~ SingleUporDown
& Stereo Search ' == Double Cis or Trans ™
CT  Double C/T or Unspec
i Regenerate Bonds... +#* Single or Double
Allgn » # Single or Aromatic
. .7 Double or Aromatic
Ligand Order ? .
Any
Edit Properties... /" Coordinate

5.12.2020
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Valikot — Calculations

(} Elemental Analysis X
Molecular weight: 74,133
. . Exact molecular weight: 74,073164942
Calculations Services Help Formula: C,H, O
o Dot-discomnected formula: CquuG
E: Elemental J‘:'LFIE”]."SIE -i\> . | |composition: C (64,828), H (13,6%), O (21,58%)
Elemental Analysis Options Atom count: 15
Prﬂtﬂ'n Etiﬂ'rl b e Mass spectrum [m/z: relative abundance]:
= Malecular weight 74: 1.00 75: 0.04
1 1 | Exact molecular weight
Partiticning > d -
Farmula o
Sﬂl U b| | |t!|" » Dot-disconnected formula a
Mass spectrum 20
Eh arge 4 Composition &
MME 5 Atom count =
L a0
Recognize formula in pseudo labels 2
l=omers ) - N
= Use D /T symbols for Deuterium | Tritium
. 10
Conformation H [] single fragment mode . !
Cancel Restore Defaults £
Geometry *
H
H
Other H
H H
(8] H
H/’ H
H
H

5.12.2020 ARI MYLLYVIITA




Valikot — Calculations - Charge

[} Charge X
Bond Structure Calculations Services Help

G] | lf‘ Elemental Analysis g

Protenation »
Partiticning -]
Selubility *
Charge :
MNMR :
Isormers

Conformation
Geometry >
Cither »

Decimal places |2 ..

Type Total ~
Charges of implicit hydrogens
Take resonant structures
|:| Take major microspecies

at pH 7.4
Display in MarvinSpace

Cancel Restore Defaults

5.12.2020 ARI MYLLYVIITA




1. Viivakaava vai taydellinen
rakennekaava?

7} MarvinSketch 17.28

Eile Edit Yiew |nsert Atormn Bond Structure Calculations Services Help

Flovc|xpE|oacm (e BrEe o

MarvinSketch

/v
Pedagogisia valintoja? T ' H
-------- H
T \C/ H
N[E /
(1.
[] /
= O——C—H
: ' \c/ ;
+ O\
H

5.12.2020 ARI MYLLYVIITA 16



Joko viivakaava tai taydelli-
nen rakennekaava?

.o . OH C H
Joko viivakaava tai SN/

tdydellinen JOKO TAI s e
rakennekaava O_C/_H
e
H \




VAIHE 1: Hiilet nakeviin tai ei?

VAIHE1: Viivakaava tai
taydellinen
rakennekaava

Valitaan se,
naytetaanko hiilet
lainkaan tai kaikki (ei
muita vaihtoehtoja
kaytetalll)

El TATA

5.12.2020

Preferences

MarvinSketch Highlight Valence Errors
Automatic Lone Pair Calculation
Automatic Plus Signs in Single Step Reactions
Validate S-groups at Creation

MarvinView [ ] Highlight Valence Errors

General Settings [_] Show Lone Pair as Line

() Never

(") At Straight Angles and at Implicit H Atoms

[ ] Show Charge in Cirde
Nbe{ (W) Always

igand Orders () Always

() Mever

(@) On R-groups with Definitions

Help Contents Restore Defaults

ARI MYLLYVIITA
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VAIHE 2: “Implisiittiset vedyt”pois

Varmistetaan vetyjen & Mavinsketch 17.28
. . . File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help
nakyminen vain

. Py Mouse mode » B‘ E{ W0% a ‘S,t'
"heteroatomien” Zoom Level } | :
yhteyd essa Structure Display »
(funktionaalinen ~ ;
ryh ma) = 5 Onal

"""" Peptide Display On Heterc and Terminal

T Advanced On Hetero

Pages Off
M= =

- "

5.12.2020 ARI MYLLYVIITA 19




Vaihe 3: Jos taydellinen
rakennekaava =

Tﬁydelliseen | Structure Calculations Services Help
rakennekaavaan ||  Clen2D dF - ol
valitaan “Carbon 2 Cleanin 3D Ctrl+3
labels” ALWAYS Directed Merge ’
(Preferences - Add > H  Explicit Hydrogens
kohdasta). JA ( Remove ' @ Data.

Edit Data... X Absolute Sterec (CHIRAL)
St ructure- kO h d asta Edit Properties... Multi-Center
Add ExpliCit _ & Position Variation Bond

C Aromatic Form ;

Hyd rogens Mo Structure

Group »

Reaction H

Aanminm y

5.12.2020 ARI MYLLYVIITA 20




Paluu viivakaavaan?

Jos haluaa palata
viivakaava-

Structure Calculations Services Help

. § Clean 2D > ;}:r; JE’. J’E 0 0
esitysmuotoon. 2 Cleanin3p Ctrl+3
Poistetaan vedyt Directed Merge ’
(viereinen kuva) ja Add >
pO|Stetaan : Bemove : H.  Explicit Hydrogens
hiiliatomien Ll et -

kmnat Edit Properties... Y. Absolute Stereo (CHIRAL)

mer I

(Preferences —osiosta
Carbon labels =2
Never)

5.12.2020
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2. Nimeamisen opetus

3 MarvinSketch 17.28

File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help

o0 C|x Oy e | BEEo o

( 2\

MarvinSketch .

Pedagogisia ValintOja? T Preferred IUPAC Name = butan-2-ol

N[E H

5.12.2020 ARI MYLLYVIITA 22



MarvinSketch nimeaa molekyylit
(myos Abitti-versiossa)

Miten kurssilla 3 Vst 1723

o File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help
opetetaan orgaanisten oD CIXE B &G |8 % E
molelfyy.llen . .
nhimeaminen? Miksi? M-

MarvinSketch tuottaa |- H
nimet ja toisinpain —

N[F
nimesta rakenteen. - H/ \ / H
~—
[]" Naming Options X
[] M Genera te
- O=——  @#ekidiEEim:

+ / () Traditional Name

- [] single fragment mode

Cancel Restore Defaults

5.12.2020 ARI MYLLYVIITA 23




Vapaat elektroniparit

tom Bond Structure Calculations Services Help

©, (0% ‘ 9

Mouse mode
Zoom Lewvel

Structure Display

Colors > VALITSE

Stereo >
Implicit Hydrogens >
Peptide Display >
Advanced > Atormn Numbering >
Pages " Atomn Properties
Toclbars ¥ Atom Mapping

2 Menubar F11 Bond Lengths

~  Status Bar Lone Pairs

Grid Shift+F9 ~  R-groups
Guidelines Ctrl+Shift+F9 R-Legic ,
Editor style iy Volence

" Ligand Error

¥ S5-group Attachments

3 Naming X

Preferred IUPAC Name = N- (4-hydroxyphenyl)acetamide
CH,

5.12.2020 ARI MYLLYVIITA




Vapaat elektroniparit viivalla

Preferences X

Bonds Structure Text Chedkers Services Savefload 3D Options  Analysis Box

VALITSE

Marvinsketch Highlight Valence Errors

Automatic Lone Pair Calculation

Automatic Plus Signs in Single Step Reactions
Validate S-groups at Creation

MarvinView [ ] Highlight Valence Errors

General Settings [] Show Lone Pair as Line

[ ] 5how Charge in Circle
Carbon Labels () Always

(@) Mever

() At Straight Angles and at Implicit H Atoms
Ligand Orders () Always

() Mever

(®) On R-groups with Definitions

Help Contents Restore Defaults
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Lisaa aineistoa - videoita

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