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Kurssin sisalto

| OSA (1h)
* Miksi Marvin ja miksi Ketcher?

* Lataaminen, asentaminen ja
lisenssi (MarvinSketch)

* Abitti2 - Ketcher

* Ketcherin perusteet:
Molekyylien piirtaminen,
perusasetukset

* 11 OSA (1h)

* Ketcher toiminnallisuudet ja
MarvinSketch -vertailu
(LOPS:in tarpeet)

11l OSA (1h)

* Ketcherin kaytto

* Erilaisten yhdisteiden (mm. epéaorg,
polymeerit) piirtdminen

* Reaktioyhtalot
* Kemian opetuksen tulevaisuus

* MarvinSketchin erityisominaisuudet
ja niiden puuttuminen Ketcherista

* Yhdisteiden nimeaminen ja
analysointi (massaspektrit ja NMR)

* MarvinSpace ja/tai 3D-
mallintaminen



Mihin kemian opetusta
suunnataan? Kuka suuntaa?

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

Molekyylien kuvaaminen — El 3D-mallinnusta eli avaruusgeometrian
nakokulma jaa pois opetuksesta.

Molekyylien piirtaminen — vapaat elektroniparit, isomeria — Ketcher ei
tuota vapaita elektronipareja esityksiin, isomeria tuottaminen
merkittavasti huonompi

Spektroskopian tyokalut — Ei massaspektreja (Marvinin MS-spektrit eivat
varsinaisia spektreja) eikda NMR-spektroskopiaa (mika on tarkea osa
spektroskopian tulevaisuuden osaamista), IR-spektreja ei ole
kummassakaan

Molekyylien ja yhdisteiden nimeaminen, piirtaminen nimesta (olkoonkin
englannin kielinen) — Palataanko orgaanisten molekyylien nimeamisen
opiskeluun nykyista laajemmin (ajan kaytto?)



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

2.painos julkistetaan 31.3.2022

Orbitaali - MarvinSketch Il

Lukion kemian molekyylimallinnuksen oppikirja

-
(- ) MarvinSketch

= 2
AL Olet sivulla roolissa: Yllapitaja
Ari Myllyviita > Orbitaali - MarvinSketch Il

Orbitaali - MarvinSketch Il

Tervetuloa MarvinSketch -opintoihin : adoooo

Lukijalle

Kirjan sisalto :  Orbitaali - MarvinSketch II :

1. MarvinSketchin
v
sentaminen c Tama kirja on uudistettu versio aiemmasta
. . . . " . . asentaminer Kirja soveltuu lukion kemian opetuksen tueksi. Painotus on niissa teemoissa (eri lukion kemian J
Oppimateriaalit » Kemian materiaalit » MarvinSketch ) F { R e R
kursseilta), joissa MarvinSketch -ohjelman kaytté on mielekasta ja tukee lukion kemian opiskelua - = Jasta Jaa
2. Kayton aloittaminer v on lisatty toiminnallisia videoita
<. Kayton aloittaminen

MarvinSketch on yksi sahkoisen ylioppilaskirjoituksen ympariston ohjelmista (opastusvideoita ja huomioita erilaisista

pulmakohdista). Kirja tahtda Abitissa

e MarvinSketch oo™

Ajankohtaista

MarvinSketch -kirja lukion kdyttéon Twitter-koonti

MarvinSketchin ominaisuudet Twiitatkaa hashtagilla #marvinsketchsuomi.

https://peda.net/p/myllyviita/OrbitaaliMarvinSketch2

Twiitteina esim. kuvakaappauksia kommenttien kera.
Kootaan myds aineistoa erilaisista tilanteista,

Koulutukset v . ’ S e S
bltly/ma rvi nsketch ongelmista, ideoista, ldoydyista.
; Taman sivuston tavoitteena on tarjota tukea kemian opettajien MarvinSketch-kayttoonotolle. :
Ohjeet v . L #marvinsketchsuomi Tweets
Sivustolta loydat mm.
Tutkimus: MarvinSketchin e Orbitaali - MarvinSketch sahkaoisen oppikirjan (linkki ylla) - kirjan paivittaminen kaynnissa, s -
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https://peda.net/p/myllyviita/OrbitaaliMarvinSketch2painos
https://peda.net/p/myllyviita/OrbitaaliMarvinSketch2painos

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

Ketcherin kayttoonotto

Kertcher on selainpohjainen ohjelma
Ohjelmaa voi kayttaa selaimella tai sen voi ladata ty6pdytaversioksi (siina toimii selaimella). Ketcher

on ilmainen piirto-ohjelma.
Ty6poyta muistuttaa MarvinSketchin tyopoytaa.

DEDO D0 - PARAVEOEIOND oB- Moiecules v 8 0 03



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

MarvinSketchin ja Ketcherin

lataaminen
MarvinSketch Ketcher
Opettaja lataa © chenarcn Ohjelmaa voi kayttaa
« ohjelman |.. e selaimella tai sen voi ladata
(vaatii tyopoytaversioksi (siinad toimii
ChemAxon selaimella) * yoteher 3.0.0
kaytta{a.turmuksgn)Ja . Ketcher distributions
* hankkii ja jakaa lisenssin e
(Academic Teaching fetcher 30,0 remote 7
Licence)
Marvin 25.1.7
000 Iz

Windows

Includes Marvin and connected webse

(64bt o)CPrthZpA chiv o)



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
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Perustoiminnot, molekyylin piirtaminen




MarvinSketch ja Ketcher vs. keskeiset

sisallot (lukion OPS)

MarvinSketch

KE2
>

KE3

sidoskemiaa, poolisuus

hiilen yhdisteiden rakenteiden
mallintaminen

rakenneisomeria
stereoisomeria hiiliyhdisteissa
spektroskopia (NMR)

reaktiot
polymeroitumisreaktiot

kompleksiyhdisteet, koordinaatiosidos

Tasapainoreaktiot
LogP, LogD

Ketcher

KE3

hiilen yhdisteiden rakenteiden
mallintaminen

rakenneisomeria
stereoisomeria hiiliyhdisteissa

reaktiot
polymeroitumisreaktiot

kompleksiyhdisteet, koordinaatiosidos

tasapainoreaktiot



MarvinSketch -tiedoston avaus
Ketcherilla

Dﬁv@\,lﬂ a ValkAVOLEIHD
Avaa tiedosto (Open File) ja sitten
etene klikkaamalla kohdasta Open E =

R

from fi Ie ° o e Image Recognition
Valitse joku MarvinSketch -tiedosto

Open structure —ikkunassa valitse Open structure X
O pe n a S N ew P rOj ect . k?xml version="1.0" encoding="UTF-8"?><cml xmiIns="http://www.chemaxon.com" xmins

<MHead><MarvinGUI><mprop name="saveproperties" dataType="xsd:boolean" value="
<MDocument><MTextBox id="01" color="#000000" toption="NOROT" fontScale="10.0" I
Markovnikovin s\\u00e4\\u00e4nt\\u00f6 (vetykloridi): vety menee kaksoissidoksessa siih

O hj e | ma avaa MarvinS ketc h —_ hiileen jossa on entisest\u00e4\u00e4n eniten vetyj\u0Oe4]]></Field><MPoint x="-13.1(
</cml>
tiedoston.

- @



amanvinskecn 192 \/@akavalikko - toiminnallisuudet -
File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help
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Ketcherin tyopoyta
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Molekyylin siirtaminen ym.
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Joko viivakaava tal
taydellinen rakennekaava?
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Hiiliatomien nayttaminen ja
vedyt — viivakaava ja MUUT

3 MarvinSketch Fermium.5

% MarvinSketch Fermium.5

File Edit View Insert Atom Bond Structure Calcula
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74 MarvinSketch Fermium.5

File Edit View Inset Atom Bond Structure Calculations Services F

¥ MarvinSketch Fermium.5

" File Edit View Insert Atom Bond  Structure  Calculatio File Edit View Insert Atem Bond Structure Calculations Services He
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Lisaksi valittu View —

oD C|IXE B QS Qme ] §)
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eneral Settings [v] Show/Lone Pair as Line
\ [] SHow Charge in Circle
(Carbon Labels dmways
(®) Neve

KO At Straight Angles and at Implicit H Atoms

Ligand Orders () Always

|

kohdasta Implisit
Hydrogen | On Hetero
and Terminal

CH N
4 N TN
HAC CH C

— - I

CHs

Hs

Lisaksi valittu View —kohdasta
Implisit Hydrogen | On All




VAIHE 1: Hiilet nakeviin tai ei?

VAIHE1: Viivakaava tai
taydellinen
rakennekaava

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

El TATA

5.9.2025

Preferences

MarvinSketch Highlight Valence Errors
Automatic Lone Pair Caloulation
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 Cirde
(@) Always
() Mever
() At Straight Angles and at Implicit H Atoms
igand Orders () Always
() Mever

(@) On R-groups with Definitions

Help Contents

Restore Defaults

Ok

Cancel

ARI MYLLYVIITA
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VAIHE 2: “Implisiittiset vedyt”pois

File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help

Mouse mode
Zoom Level

Structure Display

Varmistetaan # MarvinSketch 17.28
vetyjen .
nakyminen vain .
"heteroatomien”

vhteydessa -
(funktionaalinen ™
ryhma). f

5.9.2025

Caolors

Peptide Display
Advanced
Pages

-

ARI MYLLYVIITA

»
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¥ S [200% V|ﬂ )

W W o o o

On All
® (On Hetero and Terminal

Cn Hetero

16




Vaihe 3: Jos taydellinen
rakennekaava =

Tﬁydeuiseen | 'Structure Calculations Services Help
rakennekaavaan |  cen2 P e g
valitaan “Carbon |22 Ceanin3p Ctrl+3
labels” ALWAYS Directed Merge ’
(Preferences - Add > H  Explicit Hydrogens
kOhdaSta) .JA C Eemove i & Data..

Edit Data... X Absolute Sterec (CHIRAL)
Structure- ) | |

it Properties... Multi-Center

ktha.Sta Add - . ] & Position Yariation Bond
EXp| |C|t R Mo Structure
Hydrogens Group »

Reaction H

Rz i 3

5.9.2025 ARI MYLLYVIITA 17




Paluu viivakaavaan?

Jos haluaa palata

oo k Structure Calculations Services Help
viivakaava- I —— = F o o
esitysmuotoon. [ Cleanin 3D .
Poistetaan vedyt Directed Merge ’
(viereinen kuva) Add >
ja poistetaan " Remove ! He Explicit Hydrogens
hiiliatomien Edit Data... Datz
merk|nnat Edit Properties... Y. Absolute Stereo (CHIRAL)
(Preferences — |

osiosta Carbon
labels =2 Never)

5.9.2025 ARI MYLLYVIITA 18




VINKKI:
M- Piirra perusviivakaava ensin
Ketc h e r - VI |Va ka ava hiiliatomeilla ja sitten korvaa
oikeilla atomeilla ja korjaa
sidokset. Ja sitten "cleanup”.

v altd ve ae Kaikki vedyt nakyviin tai pois “ s B ARAVOEDHD
Vaatii myos hiiliatomien H
OH merkinnan O H
H H
H
et ) H
Hiiliatomien H
.e .e . H H
Settings OO & O * nayttamlnen H
i~ 3 General Settings [0 * © X
v [ Stereochemistry .;;' Molecules v /ig; @ @ :: \ | v O General
~ [ Atoms v O stereochemistry
/ H “Z |
Display carbon explicitly = o : H C (
Display charge (> Aset.l:| I_(S I Sta. Va !_Ita a_I:] .. \ / \ / Display carbon explicitly ()
© - Hiiliatomit nakyviin (tayd. 7 /C\ pu
iy rakennekaava) / L H H omioysotree ©
v Bonds - Vedyt vain heteroatomeihin Hetero
W DSenier Terminal

Terminal and Hetero

(viivakaavassa)

v [ 3D Viewer On

v [0 Options for Debugging

Vedyt viivakaavassa nakyviin vain
—— heteroatomien yhteydessa.



Molekyylien siivoaminen

MarvinSketch

Structure  Calculations  Services  Help

Clean 2D » |*% Clean in 2D Ctrl+2
1*% Clean in 3D Ctrl+3 | ¥5 Clean and Arrange in 2D Ctrl+Shift+2
Directed Merge > Hydrogenize Chiral Center

sekava piirros korjattu piirros

H
H H
H |
H H \ 0O \/ O = H
/ 7~ H C /
\C""‘G \C/ \c
H— I H/I ;) N7
H C C H H ~
H I
/N
H H 4 H

LA VO L

Layout (Ctrl+L) |

Voit siistia
rakenteita ja
kulmia
valitsemalla
ylhaalta Layout




MarvinSketchin ja Ketcherin
perustoiminnot — lukion vaatimat

MarvinSketch Ketcher

(mihin Ketcher ei pysty!) » viivakaava

» nimedminen P sidosviivakaava

P vapaat elektroniparit P ionivaraukset kaavoihin

» 3D-mallinnus » E/Zja R/S-isomeerit (huono
» asymmetrisen hiilen esitysmuoto!!)

(kiraliakeskus) osoittaminen > polymeerin piirtdminen
P reaktioyhtilén laatiminen

» Ketcherin valmiit
rakennekaavat (mallikirjasto)



Edit | Preferences - Bonds

Koordinaatiosidoksien 3 MarvinSketch 19.2
. . . lle Bdit View Inzert Atorm Bond Structure Calculations Services g
k N | File Edit Vi I i Bond & Calculati Servi Help
merkintatapa: Nuoli _ — Y @ ®lol® o
I ¥ |DC|ADDB Y S (uw: | @
kertoo elektroniparin
|lahteen ja kohteen. B | Preferences X
Esi m.: ATATEL Structure Text Checkers Services Savefload 3D Options Analysis Box
Show Bond in Hand “Any” Bond Line Style
tBu . . How to display bonds with unknown order,
o Down Wedge Orientation " Automatic” mezns dashed ling in most cases,
. lid line: onhy when all bonds are generated
Wedge bond display convention, >
T SR S e from atom coordinates (e.g. XYZ and PDB files).
’s conwention, upward (at the
I chiW center) in Danylight’s. MarvinSketch MarvinView
M(E
® _ (@) Automatic (®) Automatic
u -
I(E) [] () Dashed (") Dashed
N o n
/ \ [] () Solid () Salid
" - This option specifies i the inail bond
cd is abso dleblzt:dd -.-r_hhenh:hcking o FCmrdinate' Bond Line Style \
— termina with t efaser
f’,? / - The ALT button madifies this beha How to display coondinzte bonds between Single
//N o on the fy., atoms or if a Multicenter atom is invaolved.
+ ' i
I(E) @ With the Terminal Atom Single Atoms Multicenter
tBu - (®) Arrow (@) Hashed
() without the Terminal Atom
\C;I Solid i) Solid /
tBu
Help Contents... Restore Defaults Ok Cancel




Setlings O *# 9 X

v [ General

Ketcher - Sidokset . o,

v [ Atoms
~ [ Bonds

Sidoksen ominaisuudet: f promatcponssasarce @

- Sidosviivan pituus ~ — ~ Beenn 0 jiex v

- Sidosviivan vali ————>  Bond spacing 15 longtn

- Sidosviivan paksuus ————  sondthickness 2 pX v
Stereo (Wedge) bond width 6 pX v
Hash spacing 1.2 pX v
v [ Server

Kovalenttiset ~ Koordinaatio- - m e '

sidokset sidoksen nuoli =)

( : \ wyﬂdos |n§Ie Up/Down
74 u,

S




Vety- ja mo
sidosten pii
MarvinSketch |

rtaminen
a Ketcher

ekyylien valisten

Sidosvalikosta valitaan Any ja
piirretaan molekyyliin

File Edit Wiew Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help
iy & " B! @J ®s®s2M% vng
oo

# Single
# Double
% Triple

-7 Aromatic

- Single Up

«il Single Down

«+ Single Up or Down
== Double Cis or Trans

&T Double C/T or Unspec
;¥ Single or Double
£ Single or Aromatic

. Double or Aromatic

A Any

/" Coordinate

Valitse Sidosvalikosta sidostyyppi any
bond ja piirra sidos molekyylien valille

~d

7
Vetysidos (ja i H\IH .
dipoli-dipoli- | n—c_ H-_.O/C'“Ci-H
sidos) PO L \
piirretaan oo
katkoviivalla " ‘/B_L
Ketcherissa H—C—cC

T




MarvinSketchin ja Ketcherin
perustoiminnot — varaukset

MarvinSketch Ketcher

* Piirra kaava haluamallasi tavalla. Piirra kaava haluamallasi tavalla.
e Lisaa + tai — varaus atomille. Lisaa + tai — varaus atomille.
* Vetyja (yleensd) lahtee poistai * Vetyja (yleensa) lahtee pois tai
tulee lisaa automaattisesti. tulee lisaa automaattisesti.
* Ylapalkin eksplisiittisten vetyjen
painikkeesta saat puuttuvia
sidosviivoja nakyuviin.




MarvinSketchin ja Ketcherin
perustoiminnot — aromaattiset

. =] &
MarvinSketch Ketcher ,
]
Aromatic Form » [E Convert to Aromatic Form a \
Converion Method » &
Group > ]
Readtion ‘ . 3 Convert to Kekulé Form /)
~ /
View Insert Atom Bond  Structure
[ s ECHCY HO
A+
v
NH, NH, DO B 0,0 X o~ %al

HO HO HO




MarvinSketchin ja Ketcherin
toiminnot — osittaisvaraukset

........ MarvinSketchilla ja Ketcherilla tuotetaan osittaisvaraukset
T tekstieditorilla. MarvinSketch: Text. Ketcher: Valitse Add Text
l
] Text -, Text Editor
_j,z Siirra teksti
] atomin lahelle. ct B I. . Font Size
[] . \ 6;:).#"_.' T Text: |
- S N L K 7\ v
+ | O [y 0 P o T UL
. n
+ H \
. 6 +
R Positiivinen osittaisvaraus O
DR merkitdan 6
Bl = « =« + < I
ARG Siirra teksti O N— P
. () More Symbols... , atomin lahelle.
H5+




MarvinSketchin ja Ketcherin

MarvinSketch Ketcher

Yleiset asetukset (General settings) Ketcher El tuota automaattisesti.
kdsittelee vapaiden elektroniparien Vapaat elektroniparit taytyy tuottaa

(Lonlf' Pair) ja yaraqks:enl tekstieditorilla pisteell tai
megh'grt:’éﬁﬁ;’/a (ndin palataan kaksoispisteelld. Sidoskulmat taytyy
y ' korjata kasin.
H\ H\ iew Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help
NT—H «—> N—H . / ot il 18
H/ / M arvin- Structure Display >
H Sketch Colors >
Sterec >
[] éneral Settings [+| Show Lone Pair as Line \ Implicit Hydrogens ’
n Peptide Display >
[ ] . [] Show Charge in Cirde g T N
arhon Labels Wavs 1 % Atom Properties
L1~ Carben Lebel Om ! ~  Atom Ma::ping
@ Never Toolbars ; Bond Lenth
+ Bl Menubar F11 S——
_ \ () At Straight Angles and at Implicit H Atoms j +  Status Bar Lone Pairs

Grid Shift+F9 ~  R-groups
Guidelines Ctrl+Shift+F9 R-Logic



Vapaat elektroniparit

tom Bond Structure Calculations Services Help

Q) (0% ‘ 7]

Mouse mode
Zoom Level

Structure Display

Colors > VALITSE

Stereo >
Implicit Hydrogens b
Peptide Display >
Advanced > Atormn Numbering >
Pages i Atom Properties
Toolbars | Atom Mapping

P Menubar F11 Bond Lengths

~  Status Bar Lone Pairs

Grid Shift+F9 ¥ R-groups
Guidelines Ctrl+Shift+Fg R-Logic ,
e | D

~  Ligand Error

¥ S-group Attachments

3 Naming X

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

5.9.2025 ARI MYLLYVIITA




Vapaat elektroniparit viivalla

Preferences X

Bonds Structure Text Checkers Services Savefload 3D Options  Analysis Box

VALITSE

Marvinsketch Highlight Valence Errors

Automatic Lone Pair Calculation

Automatic Plus Signs in Single Step Reactions
Validate 5-groups at Creation

MarvinView ] Highlight Valence Errors

General Settings [+*] Show Lone Pair as Ling

] Show Charge in Circle

Carbon Labels () Always

(®) Never

i) At Straight Angles and at Implicit H Atoms

Ligand Orders () Always

() Mever

(®) On R-groups with Definitions

Help Contents Restore Defaults

5.9.2025 ARI MYLLYVIITA




Molekyylin nimeaminen

Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help

B) © clean2p
122 Cleanin 3D Ctrl+3
Directed Merge

: Nimeaminen onnistuu

Remove

3 Naming Options X MarvinSketch —ohjelmalla,

o /| Generate Preferred IUPAC Mame EI Ketcherilla

[/] Generate Traditional Marme

Reaction -
Mapping || Retrieve CAS Registry Mumber®

| Talla merkittava vaikutus

Single fragment mode
Place Analysis Box Ctrl+l

HO :;::utr: :r:l;:: S— Cancel Restore Defaults ke m ia n O petu ksee n ?
| Palaako nimedmistehtivat
3 Naming X . .
Traditional Name = cyclohexane-1,3-diecl ylloppl IaSkO keeseen?
Preferred IUPAC Name = cyclohexane-l,3-dicl .e s ae .o . .
CAS Registry Number® = 504-01-8,140460-27-1 Kaytetaanko taaS Oppltu ntl

nimeamisen opiskeluun?
OH

MarvinSketch ja Ketcher —ohjelmilla
?) on mallikirjastot (Templates)




MarvinSketch nimeaa molekyylit

3 MarvinSketch 17.28

File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help

riO[DC[X B8 o =)

Miten kurssilla

opetetaap orgaanisten | -
molekyylien M -
nimeaminen? Miksi? -

MarvinSketch tuottaa | N/ /
nimet ja toisinpain— |, . / \ /

r-a..--""""H

nimeSté ra ke nteen . []"' Naming Options X
[ ] v Generate
- O — (®) Preferred IUPAC Namet

+ / () Traditional Name

- [ ] Single fragment mode

Cancel Restore Defaults

ARI MYLLYVIITA 32
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Molekyylien mallikirjastot

MarvinSketch

3 Marvinsketch 23.4

File Edit View

vy ~¢@ " | O Template..

Group...

o

Insert Atom

Ketcher

Bond  Structun

cri+T B, €

gﬂ Mew Structure...

73 Template Library Manager

X

OO e
Template catego
T Generic

Rings
Cyclopentyl ri

Phenyl rings
Aming Acids
Aromatics
Bicyclics
Bridged Polyc
Crown Ethers
Cycloalkanes
Conformers
Heterocycles
F’.D|],’C}'IC|ICS - Templates

1: Cyclopropane
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Molekyylien, funktionaalisten
ryhmien ja liuottiminen kirjastot

Valitse alhaalta
Structure Library = Template library 0 o O.

‘ [Euch.lre Library {Shift+T]]

3 Structure Library

Q Search by elements... ) Structure Library X
@) Structure Library
Q_ Search by elements...

Template Library  Functional Groups ¢ Q Search by elements...
Template Library  Functional Groups Salts and Solvents
o D a-D-Sugars (21) Template Library  Functional Groups  Salt -
o) o) N '
- o o 1]
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= (18) -] f =N NN )J\ )]\0)]\ )I\ Il
E mlN b3 OH H OH o
A~ u
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P e
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-ADDYTE. .. -AlropyTa Fro-Araiing

CH

UGN | BN | ~ |




Templates — Salt and solvents

Oletuksena on, etta tyopoydalle
tulee aluksi yhdisteen nimi

OH

(vihrealla pohjalla ja poydalle SRS -
tulee nimi). Molekyylin kuva

nakyy hetken.

isoamyl alcohol

Molekyylin saa piirretty G”amy' a'°°h°')

valitsemalla joko Expand

Abbreviation / Remove ... H
(jalkimmainen poistaa kuvansta
nimen.
(. _—
isoamyl alc¢
Expand Abbreviation

Remove Abbreviation ‘




Ketcher — kuvien lisaaminen
tyopoydalle

C 5 v~ lme oo s o Kuvien lisadminen on mahdollista
e s Ketcherissa (MarvinSketchissa ei tata
tors mahdollisuutta ole).
iitt.lakc:e:ents I
ChatGPT d
CheSSE ER hank © Fluoriittikvartsi
Esityksia

GoogleDrive

Hankkeet_HY




|[somerian opetus

Hiilivedyt - funktionaaliset ryhmét: kaksoissidos, kolmoisssidos, bentseenirengas

ALKAANIT ALKEENIT ALKYYNI
E
/\/ N/ sp-hybridisaatio
trans eli E

E/ sp?-hybridisaatio

ciseliZ (Z)
runkoisomeereja cis-trans-isomeria

E/Z-isomeria

konformaatioisomeria (stereocisomeriaa):
sp°-hybridisoituneiden C-atomien sigma-sidos (sp®-sp®)




E/Z-isomeriaa (MarvinSketch)

3 MarvinSketch Fermium.5
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~cis-trans vs. E/Z (MarvinSketch)

File Edit View Insert Atorm Bond Structure Calculations Services Help
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i Polarizability X T

molecular = 12,54

Dedimal places |3 o

Type

Mol ecular
[ Atomic
# Cistl iy MarvinSpace - O X

File Edit Dis ply Show Animation Layout Alignment Help
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Fermium-versiolla tehty 3D
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Peilikuvaisomeria ja piirtdminen (MS)

£ Double
4 Triple HO
4 MarvinSketch Fermium.5 5  Aromatic
File Edit WView Insert Atomn Bond Structure Calculations Services Help . //
ingle Up {R)

Ly { Mouse Mode 6\ | a o Wil Single Down
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Isomerian opetus? (MS)

MarvinSketch-ohjelma antaa seka peilikuva- (R/S) etta
cis-trans (E/Z)-isomeerien molekyylien kuvat

3 MarvinSketch 21.9

File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help

iy O ‘ D C ‘ %X O G} ‘ l‘:“:'/‘ ¢ Elemental Analysis co R G

Protonation
/ = Partitioni » ~ . ><
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[JFilter invalid 3D structures
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Display in 3D
3 4
Cancel Restore Defaults
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Cis-trans- ja E/Z-isomerian
opetus Ketcherill3

BB+ 72 7 ¢ 7 -p 8] #
~ (Single Up Bond (1)) I

E/Z-isomeria

Valitse oikea sidos sidosvalikosta

Sykliselle molekyylille

Cis-trans-isomeria: @ B Y 3o

- | Calculate CIP (Ctrl+P) ] Cl OH
Cis- C|\ 4 \C (Z) C/
muoto 7 (Z):

. / \ alitse HaC -

e cHz| ylavalikosta
o Calculate ol CHs

Trans- \ / c® o
muoto c—c¢C / \



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

Peilikuvaisomeria (R/S)
Ketcherilla

Vasta kun yksi sidoksista on piirretty Poispdin tai Sinuun pdin, ilmestyy ABS
teksti, joka kertoo etta stereoisomeeri l0ytyy kun seuraava asetus on tehty:
Stereochemistry = Show the Stereo flags

setings 0 & © N e V.oit.merkitéa' ABS
o cene > kll-rallak?s*kuksen
~ [O Stereochemistry HO = C —H tahde”a * /
\ Kayttaen HO =— C — H
S (<) CH Tekstityokalua 2
at stereogenic centers an h CH3
—— H_H Y
v |® i ":"3 3P HO = (,(S_)_H
. . >
|Calculate CIP (Ctrl+P)| CH3 Optisen isomeerin saat
o o kun vaihdat sidoksien (R)’
YIhaalta Calculate CIP nayttaa suuntia. Muista painaa | HO — ¢ =—H
kaikki kiraliakeskukset (jos uudelleen Calculate z
suunnallinen sidos on piirretty cp S CHs3

hiileen)
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Polymeerit

-\rs

) Jos hakasulkeet haluaa
ADDITIOPOLYMEEREJA pystysuoraan, piirretdan

. tahdiksi muuttuvat sidokset
(hiilet) vaakasuoraan.
* n . Sen jalkeen voi taittaa ne.
Samalla myés hiilen merkki
*Hn/ ja vedyt katoavat (suorassa
vilvassa nayttavat, etta valissa
on atomi).
C
H
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Orgaaniset suolat

- MarvinSketch 17.28
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3 MarvinSketch 19.2
File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help
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Valikot — Calculations / Calculated Values
Mm. molekyylikaava, moolimassa

Calculations Services Help

Elemental Analysis i MarvinSketch KEtCher

Protonation

P

- - HH
Partiticnii © & S
[} Elemental Analysis X
50|Ubl|lt}." Molecular weight: 74,123
Exact molecular weight: 74,073164942
Eharge Formula: CH 0O
Dot-discormected formula: C’HmCI \
NME El tal Analvsis Onti % Composition: C (64,82%), H (13,6%), O (21,58%)
emental Analysis Options Atom count: 15
Mass spectrum [m/z: relative abundance]:
T
150m Ers P Moalecular weight 74: 1.00 73: 0.04
d ] Exact molecular weight
Conformi ¢ o o
Farmula o
Geom Etry Dot-disconnected formula a Calculated Values X
Mass spectrum 2
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@ O Molecular Weight: Decimal places
Recognize formula in pseudo labels 7 gnt P
352.470; 58.933 3 v
Use D T symbals for Deuterium / Tritium @ 2 +
) 10 | Exact Mass: Decimal places
[] Single fragment mode a |
.o 352.215; 58.933 3 v
Cancel Restore Defaults o
H Elemental Analysis:
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o] H
H/ H
:
H ~
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Kemialliset
reaktiot




Reaktioyhtal6t -reaktionuolet

A . . S -

Piirra lahtdaineet ja tuotteet. Valitse reaktionuoli
vasemmalta: Arrow Open Angle Tool

Lisaa teksti [O] reaktionuolen ylapuolelle




Reaktioyhtalot ja reaktionuolet
MarvinSketchilla

Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Service Reaktionuo|et:

| @\) Bl O & O 200% v @ ¢ N
L Preferences — I
Checkers Services Save/Load 3D Optic — SlﬂglE Arrow
Bonds Structure

= Retrosynthetic Arrow
MarvinSketch Highlight Valence Errors

Automatic Lone Pair Calculation F EqU”lbl’lUﬂ’I Arrow
/| Automatic Plus Signs in Single Step Reactions +* Resonance Arrow
*

Edit | Preferences | Structure Curved Arrow

--+ Dashed Arrow

Automaattinen plus-merkki toiminto
kannattaa ottaa pois.

++ Crossed Arrow



Polymeerien tekeminen

Piirra polymeerin kaava
— viivakaavana ja lisaa toistuvaan
n F yksikkdon ylimaariiset hiilet.

g Valitse sivupalkista hakasulkeet [S].
; ) . \/L x Maalaa polymeerista toistuvan

ol n e yksikdn atomit (ilman siita l3htevia
N [ . sidoksia).

/ Tee valinnat -> Apply

Jos haluat sidosviivakaavan, tee
lopuksi muutokset asetuksista

sewrvo B Lo kahdestiyiapalkin
T2 Ha» eksplisiittisten vetyjen painiketta.
3 -~ — .
i.'H3 L
n n



3D-mallinnus

Calculations | Charge

File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help

8o O 6 @ & Qxx -/ @ 0OR G

Decimal places

Type Total
Charges of implicit hydrogens
Take resonant structures

Take major microspecies

Display in MarvinSpace

OK Cancel Restore Defaults

Ketcherin 3D-
mallinnus El
TOIMI




Molekyylin 3D-kuvan avaaminen

Calculations | Polarizability

File Edit View Insert Atorn Bond Structure Calculations Services Help

Fio/n X0 0|0|eaps e w©
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My - i Polarizability X
—

(1- HO

Dedmal places |2

Type
Molecular
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[ Take 3D geometry (Thale)
|:| Take major microspecies
atpH 7.4

Display in MarvinSpace

Cancel Restore Defaults







Mita jai uupumaan, kun
MarvinSpace poistui?

Poolisuus (elektrostaattinen potentiaali,
elektronitiheys)



ektroskopia MarvinSketchilla
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