MarvinSketch 6 — MarvinSketch ja molekyylin analysointi
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MarvinSketch-ohjelmalla voidaan tuottaa molekyylin perustietoja Calculations -valikosta.

Calculations -kohdasta tulee alasvetovalikko,
Jossa voidaan tuottaa erilaisia tietoja
molekyylista. Ns. ei-lisenssiversiossa ainoastaan
Elemental Analysis -osio toimii.
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Kuva 3.
3 Elemental Analysis Molekyylin analysointi tuottaa
Bract malocutar veights 74,073164842 moolimassan lisaksi tarkan
Pormula: C.H“U - .
Dot-disconnected formula: CH O mOOIImassan' mOIEkyy“kaavan'
Composition: C (64,82%), H (13,6%), O (21,38%) alkuainekoostumuksenja
Atom count: 15 .
Type l;lass specfrum [m/z: relative abundance]: massaspektr'n_
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