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MarvinSpace on MarvinSketch-ohjelma apuohjelma (Java-pohjainen). Silla voidaan tuottaa
MarvinSketch-ohjelmalla piirretyista molekyyleista 3D-malleja. Toiminto on mahdollista
asentaa myos ikoniksi, mutta prosessi on monimutkainen (kirjassa tama on ohjeistettu
opettajia varten). Kaytanndssa on hyddyllista opetella nappainkomento: ctrl+shift+M.

MarvinSpace kaantaa 3D-malliin kaikki poydalle olevat molekyylit. Kannattaa hakea
mielekas asetelma, jos halutaan verrata eri molekyyleja 3D-ymparistossa. Siirtaminen ja
erikseen pyorittaminen ei onnistu MarvinSpace-ymparistossa eli uuden asetelman
rakentaminen on helppoa tehda palaamalla 2D-ymparistostaan ja jarjestaa molekyylit
siella.
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Seuraavassa muutamia esimerkkeja ja MarvinSpace-ohjelman mahdollistamat lisatoiminnot
(sidoskulmat, sidospituudet ja elektronitineyskuvat).

Kuva 3 Sidoskulman saa nakyviin valitsemalla toisen
(& Marvinspace painikkeen (toinen vasemmailta) ja
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klikkaamalla kolme vierekkaista atomia.

Sidoskulmat ovat laskennallisia, eivat
todellisia. Sidoskulmiin vaikuttaa sidoksen
atomien muu ymparisto, sen vuoksi
sidoskulmat eivat noudata esim. VSEPR-
teorian mukaisia sidoskulmia.

Vastaavasti sidospituuden saadaan ensimmaisesta painikkeesta. Sidospituuden on
merkitty vanhalla yksikolla eli Angstromilla' (107 m eli 0,1 nm eli 100 pm).
Kuva 4

! Yksikké on nimetty ruotsalaisen fyysikon Anders Jonas Angstrémin mukaan



Elektronitiheyskuvat

Kuval

| &/ MarvinSpace

File Edit Display Show Animation Layout Alignment H
1A© gfg é Labels = )
@ aiiE Surface

Secondary Structure

Labels on selection

Coordinate System
Blobby

Connolly
van der Waals

Solvent accessible

elp
Depth cue

e o LY ISR

MarvinSpace-ohjelmassa voidaan nayttaa
molekyylien poolisuus, tassa
eletkronitiheyskuvia, taman ohjeen
mukaan. Tassa on kolme vaihetta:
1. Tuotetaan elektronipilvi (ilmestyy
harmaana massana molekyylin
ymparille (kuva 1).

2. Maaritellaan em. elektronipilvi
lapinakyvaksi (kuva 2).
3. Varitetaan poolisuus erot

“elektrostaattisten potentiaalien”
eron perusteella (Kuva 3.)
(ao. kuvassa 2-butanoli)
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Elektronipilven saa lapinakyvaksi
valitsemalla Display | Draw Type |
Surface | Transparent. Nain saadaan
nakyviin pallotikkuesitys elektronipilven
sisalta.

Elektronipilvessa saadaan nakyviin
elektronitineyden poikkeamat
(poolisuuden) valitsemalla Display | Color
Type | Surface |Elektrostatic Potential.




