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Kurssin sisältö

I OSA (1h)
• Miksi Marvin ja miksi Ketcher?

• Lataaminen, asentaminen ja 
lisenssi (MarvinSketch)

• Abitti2 - Ketcher

• Ketcherin perusteet: 
Molekyylien piirtäminen, 
perusasetukset

• II OSA (1h)
• Ketcher toiminnallisuudet ja 

MarvinSketch -vertailu 
(LOPS:in tarpeet)

III OSA (1h)
• Ketcherin käyttö
• Erilaisten yhdisteiden (mm. epäorg, 

polymeerit) piirtäminen

• Reaktioyhtälöt

• Kemian opetuksen tulevaisuus
• MarvinSketchin erityisominaisuudet 

ja niiden puuttuminen Ketcheristä

• Yhdisteiden nimeäminen ja 
analysointi (massaspektrit ja NMR)

• MarvinSpace ja/tai 3D-
mallintaminen



Mihin kemian opetusta 
suunnataan? Kuka suuntaa?

Mitkä asiat muuttuvat, jos Ketcher on ainut mallintamisen ohjelma kemian 
opetuksessa (jos sitä mallintamisen ohjelmaksi edes voi kutsua)

Molekyylien kuvaaminen – EI 3D-mallinnusta eli avaruusgeometrian 
näkökulma jää pois opetuksesta. 

Molekyylien piirtäminen – vapaat elektroniparit, isomeria – Ketcher ei 
tuota vapaita elektronipareja esityksiin, isomeria tuottaminen 
merkittävästi huonompi

Spektroskopian työkalut – Ei massaspektrejä (Marvinin MS-spektrit eivät 
varsinaisia spektrejä) eikä NMR-spektroskopiaa (mikä on tärkeä osa 
spektroskopian tulevaisuuden osaamista), IR-spektrejä ei ole 
kummassakaan

Molekyylien ja yhdisteiden nimeäminen, piirtäminen nimestä (olkoonkin 
englannin kielinen) – Palataanko orgaanisten molekyylien nimeämisen 
opiskeluun nykyistä laajemmin (ajan käyttö?)



https://peda.net/p/myllyviita/OrbitaaliMarvin
Sketch2painos
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https://peda.net/p/myllyviita/OrbitaaliMarvinSketch2painos
https://peda.net/p/myllyviita/OrbitaaliMarvinSketch2painos


Ketcher
https://peda.net/p/myllyviita/ketcher

https://peda.net/p/myllyviita/ketcher
https://peda.net/p/myllyviita/ketcher


MarvinSketchin ja Ketcherin
lataaminen

MarvinSketch

Opettaja lataa 

• ohjelman 
(vaatii 
ChemAxon
käyttäjätunnuksen) ja 

• hankkii ja jakaa lisenssin 
(Academic Teaching
Licence)

Ketcher

Ohjelmaa voi käyttää 
selaimella tai sen voi ladata 
työpöytäversioksi (siinä toimii 
selaimella)

https://lifescience.opensource.epam.com/KetcherDemoSA/index.html
https://lifescience.opensource.epam.com/download/ketcher/ketcher-3.0.0.html
https://lifescience.opensource.epam.com/download/ketcher/ketcher-3.0.0.html


Perustoiminnot, molekyylin piirtäminen



MarvinSketch ja Ketcher vs. keskeiset 
sisällöt (lukion OPS)

MarvinSketch
KE2
➢ sidoskemiaa, poolisuus

KE3
➢ hiilen yhdisteiden rakenteiden 

mallintaminen

➢ rakenneisomeria 

➢ stereoisomeria hiiliyhdisteissä

➢ spektroskopia (NMR)

KE4 
➢ reaktiot

➢ polymeroitumisreaktiot

KE5
➢ kompleksiyhdisteet, koordinaatiosidos

KE6
➢ Tasapainoreaktiot

➢ LogP, LogD

Ketcher
KE3
➢ hiilen yhdisteiden rakenteiden 

mallintaminen

➢ rakenneisomeria 

➢ stereoisomeria hiiliyhdisteissä

KE4 
➢ reaktiot

➢ polymeroitumisreaktiot

KE5
➢ kompleksiyhdisteet, koordinaatiosidos

KE6
➢ tasapainoreaktiot



MarvinSketch -tiedoston avaus 
Ketcherillä

Avaa tiedosto (Open File) ja sitten 
etene  klikkaamalla kohdasta Open 
from file.

Valitse joku MarvinSketch -tiedosto

Open structure –ikkunassa valitse 
Open as New Project.

Ohjelma avaa MarvinSketch –
tiedoston. 



Alkuaine-
atomit 

Vaakavalikko - toiminnallisuudet

Yleisvalikko - Valinta, pyyhekumi, Undo/Redo …

Perustyö-
kalut

Valmiita rakenteita
Valikkotila

Työ-
pöytä



Ketcherin työpöytä



Molekyylin siirtäminen ym. 

Valinta- ja 
siirtotyökalut

Korjaustyökalu



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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Ketcher - Viivakaava

Kaikki vedyt näkyviin tai pois
Vaatii myös hiiliatomien 
merkinnän

Vedyt viivakaavassa näkyviin vain 
heteroatomien yhteydessä.

Asetuksista valitaan:
- Hiiliatomit näkyviin (täyd. 

rakennekaava)
- Vedyt vain heteroatomeihin 

(viivakaavassa)

Hiiliatomien 
näyttäminen

VINKKI:
Piirrä perusviivakaava ensin 
hiiliatomeilla ja sitten korvaa 
oikeilla atomeilla ja korjaa 
sidokset. Ja sitten ”cleanup”.



Voit siistiä 
rakenteita ja 
kulmia 
valitsemalla 
ylhäältä Layout

Molekyylien siivoaminen

MarvinSketch

sekava piirros korjattu piirros



MarvinSketchin ja Ketcherin
perustoiminnot – lukion vaatimat

MarvinSketch

(mihin Ketcher ei pysty!)

 nimeäminen

 vapaat elektroniparit

 3D-mallinnus

 asymmetrisen hiilen 
(kiraliakeskus) osoittaminen

Ketcher

 viivakaava

 sidosviivakaava

 ionivaraukset kaavoihin

 E/Z ja R/S-isomeerit (huono 
esitysmuoto!!)

 polymeerin piirtäminen

 reaktioyhtälön laatiminen

 Ketcherin valmiit 
rakennekaavat (mallikirjasto)



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



Ketcher - Sidokset

Sidoksen ominaisuudet:
- Sidosviivan pituus
- Sidosviivan väli
- Sidosviivan paksuus

Koordinaatio-
sidoksen nuoli

Vetysidos Single Up/Down

Kovalenttiset 
sidokset



Vety- ja molekyylien välisten 
sidosten piirtäminen 
MarvinSketch ja Ketcher

Valitse Sidosvalikosta sidostyyppi any 
bond ja piirrä sidos molekyylien välille

Vetysidos (ja 
dipoli-dipoli-
sidos) 
piirretään 
katkoviivalla 
Ketcherissä

Sidosvalikosta valitaan Any ja 
piirretään molekyyliin



MarvinSketchin ja Ketcherin
perustoiminnot – varaukset

MarvinSketch

• Piirrä kaava haluamallasi tavalla.

• Lisää + tai – varaus atomille.

• Vetyjä (yleensä) lähtee pois tai 
tulee lisää automaattisesti.

Ketcher

• Piirrä kaava haluamallasi tavalla.

• Lisää + tai – varaus atomille.

• Vetyjä (yleensä) lähtee pois tai 
tulee lisää automaattisesti.

• Yläpalkin eksplisiittisten vetyjen 
painikkeesta saat puuttuvia 
sidosviivoja näkyviin.



MarvinSketchin ja Ketcherin
perustoiminnot – aromaattiset

MarvinSketch Ketcher



MarvinSketchin ja Ketcherin
toiminnot – osittaisvaraukset

Positiivinen osittaisvaraus 
merkitään 𝜹+

MarvinSketchillä ja Ketcherillä tuotetaan osittaisvaraukset 
tekstieditorilla. MarvinSketch: Text. Ketcher: Valitse Add Text

Siirrä teksti 
atomin lähelle. 

Siirrä teksti 
atomin lähelle. 



MarvinSketchin ja Ketcherin
perustoiminnot – vapaat elektroniparit

MarvinSketch
Yleiset asetukset (General settings) 
käsittelee vapaiden elektroniparien 
(Lone Pair) ja varauksien 
merkintätapoja (näin palataan 
myöhemmin).

Ketcher
Ketcher EI tuota automaattisesti.
Vapaat elektroniparit täytyy tuottaa 
tekstieditorilla pisteellä tai 
kaksoispisteellä. Sidoskulmat täytyy 
korjata käsin.

Marvin-
Sketch



Vapaat elektroniparit
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VALITSE



Vapaat elektroniparit viivalla
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VALITSE



Molekyylin nimeäminen

Nimeäminen onnistuu 
MarvinSketch –ohjelmalla, 
EI Ketcherillä

Tällä merkittävä vaikutus 
kemian opetukseen? 
Palaako nimeämistehtävät 
ylioppilaskokeeseen? 
Käytetäänkö taas oppitunti 
nimeämisen opiskeluun?

MarvinSketch ja Ketcher –ohjelmilla 
on mallikirjastot (Templates)



MarvinSketch nimeää molekyylit

Miten kurssilla 
opetetaan orgaanisten 
molekyylien 
nimeäminen? Miksi?

MarvinSketch tuottaa 
nimet ja toisinpäin –
nimestä rakenteen.
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Molekyylien mallikirjastot

Valitse alhaalta 
Structure Library → Template library

MarvinSketch Ketcher



Molekyylien, funktionaalisten 
ryhmien ja liuottiminen kirjastot

Valitse alhaalta 
Structure Library → Template library



Templates – Salt and solvents

Oletuksena on, että työpöydälle 
tulee aluksi yhdisteen nimi 
(vihreällä pohjalla ja pöydälle 
tulee nimi). Molekyylin kuva 
näkyy hetken. 

Molekyylin saa piirrettyä 
valitsemalla joko Expand
Abbreviation / Remove … 
(jälkimmäinen poistaa kuvansta
nimen. 



Ketcher – kuvien lisääminen 
työpöydälle

Kuvien lisääminen on mahdollista 
Ketcherissä (MarvinSketchissä ei tätä 
mahdollisuutta ole).



Isomerian opetus



E/Z-isomeriaa (MarvinSketch)



cis-trans vs. E/Z (MarvinSketch)



cis-trans- /E/Z-isomeria ja 3D (MS) 

Uudemmalla MarvinSketch-
ohjelmalla tehty 3D

Fermium-versiolla tehty 3D



Peilikuvaisomeria ja piirtäminen (MS)

Atomi tai atomiryhmä 
on tasosta ylöspäin tai 
alaspäin



Isomerian opetus? (MS)
MarvinSketch-ohjelma antaa sekä peilikuva- (R/S) että 
cis-trans (E/Z)-isomeerien molekyylien kuvat

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



Cis-trans- ja E/Z-isomerian 
opetus Ketcherillä

Sykliselle molekyylille
Cis-trans-isomeria:

Valitse oikea sidos sidosvalikosta

Cis-
muoto

Trans-
muoto

Valitse 
ylävalikosta 
Calculate
CIP

E/Z-isomeria 

https://en.wikipedia.org/wiki/Cahn%E2%80%93Ingold%E2%80%93Prelog_priority_rules


Peilikuvaisomeria (R/S) 
Ketcherillä

Vasta kun yksi sidoksista on piirretty Poispäin tai Sinuun päin, ilmestyy ABS 
teksti, joka kertoo että stereoisomeeri löytyy kun seuraava asetus on tehty: 
Stereochemistry→ Show the Stereo flags

Optisen isomeerin saat 
kun vaihdat sidoksien 
suuntia. Muista painaa 
uudelleen Calculate
CIP →

Ylhäältä Calculate CIP näyttää 
kaikki kiraliakeskukset (jos 
suunnallinen sidos on piirretty 
hiileen)

Voit merkitä 
kiraliakeskuksen
tähdellä *
Käyttäen 
Tekstityökalua



Erilaiset yhdisteet



Polymeerit



Orgaaniset suolat



KompleksiyhdisteKoordinaa-
tiosidos

Valenssi-
varoitus

Koordinaa-
tiosidos

MarvinSketch

Ketcher



Valikot – Calculations / Calculated Values
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MarvinSketch Ketcher

Mm. molekyylikaava, moolimassa



Kemialliset 
reaktiot



Reaktioyhtälöt -reaktionuolet

Piirrä lähtöaineet ja tuotteet. Valitse reaktionuoli 
vasemmalta: Arrow Open Angle Tool

Lisää teksti [O] reaktionuolen yläpuolelle



Reaktioyhtälöt ja reaktionuolet 
MarvinSketchilla

Edit | Preferences | Structure

Automaattinen plus-merkki toiminto 
kannattaa ottaa pois.

Reaktionuolet:



Polymeerien tekeminen

Piirrä polymeerin kaava 
viivakaavana ja lisää toistuvaan 
yksikköön ylimääräiset hiilet.

Valitse sivupalkista hakasulkeet [S].
Maalaa polymeeristä toistuvan 
yksikön atomit (ilman siitä lähteviä 
sidoksia).

Tee valinnat -> Apply

Klikkaa kahdesti yläpalkin 
eksplisiittisten vetyjen painiketta.

Jos haluat sidosviivakaavan, tee 
lopuksi muutokset asetuksista



3D-mallinnus

Ketcherin 3D-
mallinnus EI 
TOIMI

Calculations | Charge



Molekyylin 3D-kuvan avaaminen
Calculations | Polarizability



MarvinSpace – 3D
Oli aiemmissa versioissa



Mitä jäi uupumaan, kun 
MarvinSpace poistui?

Poolisuus (elektrostaattinen potentiaali, 
elektronitiheys)

Sidospituudet (3D-kuvassa)

Sidoskulmat



Spektroskopia MarvinSketchillä
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