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| det fglgende gives nogle tips til brugen af Marvin Sketch. Version 23 er den benyttede version i
eksemplerne, men de enkelte tips kan ogsa bruges i andre versioner. Endvidere er materialet benyttet i
forbindelse med en PC - det er ikke afprgvet pa en Mac, sa der kan vaere steder, hvor menuer mm ser lidt
anderledes ud, hvis man er Mac bruger. Habet er at fglgende liste med tricks og tips kan hjzelpe eleverne i
deres brug af Marvin Sketch som et it-redskab, der skal give eleverne en bedre kemisk forstaelse uden at
ende som "trykke-pa-knapper-kompetence”. Endvidere vil det forhabentlig vaere muligt at udvide listen,
hvis der er flere faciliteter, som bgr beskrives.

Forskellige versioner af menuerne

| MarvinSketch kan menuerne praesenteres pa lidt forskellige mader. Fx er navngivning af tegnede
strukturer placeret lidt forskellige steder, afhaengigt af version for “menuerne”, der vaelges. De to vigtigste
versioner af menuerne kaldes i MarvinSketch “Marvin” og "Marvin v5.0”. Nedenfor er omtalt, hvordan man
kan skifte mellem de to repraesentationer af menuerne.

I dette dokument er valgt "Marvin”, medmindre andet er angivet, fordi dette er “default” ved
standardinstallationen af MarvinSketch

Skift fra “"Marvin” til “Marvin v5.0” for opbygning af menupunkter:

Veaelg menupunktet View

| undermenuen veaelges herefter Editor Style, og herefter vaelges Marvin v5.0 for at fa den anden opbygning
af menupunkter frem.

Skift fra “"Marvin v5,0” til “Marvin” for opbygning af menupunkter:

Veaelg menupunktet View

I undermenuen veelges herefter Configurations, og herefter vaelges Marvin for at fa den anden opbygning
af menupunkter frem.

Januar 2024, Keld Nielsen, Kgge Gymnasium
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MarvinSketch Tricks og tips

Hvordan far man vist alle C- og H-atomer i en kemisk struktur?

Du kan sommetider have brug for at kunne se alle C- og H-atomer i en
strukturformel. Det gg@res pa to forskellige steder for C- og H-atomer. Her er
en beskrivelse af, hvorledes man ggr: fgrst for C-atomer og dernaest for H-
atomer. Udgangspunktet er en strukturformel for coffein, som ses til hgjre.

Indstilling for C-atomer

| hovedmenuen vealges Edit

| menu veelges sidste punkt Preferences.
Nu dbnes en undermenu.

\ (0]
N N/
%fi
|

{Display | Bonds | structure | chedkers

Preferences

Atom & Bond Labels

side 3

Font: | sansserif

Draw Settings

Valg undermenuen Structure. Carbon Labels
Under punktet “Carbon Labels” kan man nu vaelge den o
gnskede indstilling. Default er At straight angles and at K C|
implicit H atoms”.

C
N\C/ \N/

/
Veelges “Always” vises alle C-atomer. C\ I |
; o \N/C\ /C%
Klik herefter pa OK. T o
Alle C-atomer vises nu pa strukturformlen. ¢

Hvis man gnsker at fjerne muligheden for at vise C-
atomerne igen, sa vaelges "Never” i menuen ”Structure”,
som beskrevet ovenfor. Indstilling gaelder, indtil man
a@ndrer denne.

Indstilling for H-atomer

Der findes to mader, som kan benyttes til at vise H-atomerne i en strukturformel. Den ene viser H-atomerne i
en "komprimeret” form ved C-atomerne, fx CHs. Den anden metode viser alle bindinger mellem C- og H-
atomer.

Visning af implicitte H-atomer i “komprimeret” form e ﬁ
En forudsaetning for at vise H-atomerne er, at C- \

. N O,
atomerne er vist i strukturformlen, se ovenfor. e |C| '\l‘
| hovedmenuen vealges View. \

N\ —~C PN

| menuen vealges punktet Implicit Hydrogens '\ll 0
Nu dbnes en undermenu. CH,

Velg i undermenuen On All. Herefter vises alle H-atomer. Der findes ogsa andre mulige indstillinger.
Man kan fjerne H-atomerne igen ved at veelge Off. Indstilling gaelder, indtil man sendrer denne.

Visning af implicitte H-atomer i alle bindinger H
I hovedmenuen valges Structure )(H 2 H
| menu veelges punktet Add d } XH
| undermenuen vealges Explicit Hydrogens N
H4<\ | /& i
A N

Man kan stille tilbage ved at veelge menupunktet |
Remove, og derefter Explicit Hydrogens. y j y

H
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Hvordan tegnes en dobbelt- eller tripel binding mellem to atomer?
Hvis man gnsker at tegne en strukturformel, som indeholder en dobbelt-

eller tripelbinding mellem to atomer, fx to C-atomer, kan man ggre NN
felgende:
Tegn strukturformlen uden den gnskede dobbelt- eller tripelbinding. N N
Placer musen, sa den peger oven pa enkeltbindinger, der skal sendres til en
dobbelt- eller tripelbinding.

p g N

Klik pa bindingen. Herved fremkommer en markeret dobbeltbinding (hvis
man skal have en tripelbinding, klikkes en gang til). NN
Man kan klikke flere tilstraekkeligt mange gange, kommer man tilbage til

enkeltbindingen.

En made er at veelge den gnskede type binding i menuen for bindinger, og
derefter klikke pa den enkeltbinding, som skal &endres.

Single
Double

Triple

SN NESIRY

Aromatic

Hvordan tegnes en aromatisk ring?

Hvis man har en strukturformel, hvor man gnsker at tegne en aromatisk
ring i stedet for standardindstillingen (Kekule form), kan dette gg@res ved a
felgende fremgangsmade:

| hovedmenuen veelges Structure C'

| menu vaelges punktet Aromatic Form "
| undermenuen veelges Convert to Aromatic Form

Man kan stille tilbage ved at veelge menupunktet Kekulé to Aromatic Form

Hvordan tegnes et stof, som indeholder en funktionel gruppe?

skelettet bag det gnskede stof. Der skal sattes en ekstra binding til et C-

atom, der hvor den funktionelle gruppe skal vaere.

Herefter vaelges, pa menuen til hgjre, symbolet for atomet, som skal

udskiftes fx O. OH
Klik herefter pa C-atomer, som skal udskiftes med det andet atom. Skal der

vaere en dobbeltbinding til C-atomet, klikkes en gang til pa bindingen.

En made er fglgende:
F@rst tegnes en strukturformlen for en carbonhydrid, som danner C- W

Hvordan rettes op pa en ”skaev” tegning af en struktur?

Nar man har tegnet en struktur, kan den til tider se
"underlig” ud. OH
Hvis man gnsker at have en “pan” praesentation,

kan man fa dette ved at bruge genvejstasten ctrl-2

eller i hovedmenuen at vaelge Structure, og derefter

Clean 2D. | undermenuen vealges nu Clean and

Arrange in 2D (eller bare Clean in 2D).
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Hvordan man se om, der er tegnet for mange bindinger til et atom?

MarvinSketch viser, hvis der er for mange bindinger ’
tegnet til et atom. Fx hvis der er mere end fire Ne—
bindinger til et C-atom eller mere end to til et O- / >:o
atom. | MarvinSketch aftegnes et lysergdt omrade

rundt om et atom, hvortil der er for mange \
bindinger. | eksempler er vist, at det ikke kun gzelder

for C-atomer, men ogsa for andre atomer, fx oxygen.

Et passende antal bindinger i molekylet fjernes.

Hvordan flyttes en strukturformel?

v o SN C|IXDBAE|YE S [we | @
Veelg i menulinjen, og hold venstre musetast nede. Marker ~

rundt om strukturen. X )J\'
Fgr musen ind over strukturformlen, indtil der ses et blat kvadrat q -~

i strukturformlen (se eksemplet til hgjre). oo ¢l NIIEE
Flyt med musen, indtil strukturformlen er i den position, som o
gnskes. Herefter slippes musetasten, og strukturen vises i den ~ J\/
nye position. ©

Hvordan roteres en strukturformel?

Veelg T menulinjen, og hold venstre musetast nede. Marker rundt om \
strukturen.

F@r musen ind over strukturformlen, indtil der ses et “tandhjul” (se

eksemplet til hgjre).

Drej med musen, indtil strukturformlen er i den position, som gnskes.

Herefter slippes musetasten, og strukturen vises i den nye position. \‘o)k/

Hvordan kopieres en tegning til fx Word?

Ofte vil man gerne overfgre en tegning af en struktur til fx et Word CT 77" T T 7

dokument. Det kan ggres pa flere mader. Her vises en, hvor strukturen :
gemmes som en png-grafikfil i Word dokumentet. Det er ikke muligt at | oH
abne grafikfilen i MarvinSketch igen, hvis man gnsker at &endre .

strukturformlen. Lo ___ _

Velg s menulinjen, og hold venstre musetast nede. Marker rundt om
strukturen.

| hovedmenuen valges Edit og herefter Copy As ... (man kan ogsa bruge
genvejen ctrl-k). Herved kommer en menu.

| menu veaelges det gnskede format, som filen skal kopieres som. |
eksemplet er valgt grafikformatet PNG.

Strukturen kan nu kopieres ind i Word dokumentet, ved i Word
dokumentet at benytte fx ctrl-v eller indsaet kopi.

side 5
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Hvordan kan man fa vist en struktur, som ikke vises, nar MarvinSketch filen abnes?

Under tiden ses det ud til, at en MarvinSketch fil er tom, nar man abner ® O mmm .
filen. Det vil sige, at der ikke vises en tegning af en strukturformel pa v 200
skaermen. 200%

Ofte skyldes det ikke, at dokumentet er tomt, men at tegning findes uden 150%

for omradet, der er vist pa skeermbilledet. Hvis denne situation opstar, kan ;g?},:y"

man prgve fglgende. 50%

Vealg Zoom Level vaelges All. Herefter vises strukturformlen i stor 25%
forstgrrelse i midten af skaermbilledet. Man kan herefter aendre pa Al

stgrrelsen ved at benytte Zoom Out (henholdsvis Zoom In).

Hvordan bestemmes en forbindelses molarmasse?

| hovedmenuen veelges Calculations

| menu vaelges punktet Elemental Analysis H.M
| undermenuen szettes flueben ved Molecular weight

Tryk pa OK

OH

:

7L Elemental Analysis

Melecular weight: 103,121

Hvordan bestemmes en forbindelses molekylformel?

| hovedmenuen veaelges Calculations

| menu vaelges punktet Elemental Analysis

| undermenuen saettes flueben ved Formula H.M
Tryk pa OK

OH

:

74 Elemental Analysis

Formila: CquHDE

Hvordan bestemmes en forbindelses sammensatning i masseprocent?

| hovedmenuen veelges Calculations

I menu veelges punktet Elemental Analysis

| undermenuen szettes flueben ved Composition H.M
Tryk pa OK

OH

:

% Elemental Analysis

Composition: € (46.59%), H (8.80%), N (13.58%), O
{31.03%)
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Hvordan bestemmes en forbindelses navn?

| hovedmenuen veaelges Structure

| menu vaelges punktet Generate Name

Der fremkommer herefter en undermenu, hvor der kan
vaelges mellem

i) Generate prefered IUPAC Name

ii) Generate traditional Name

iii) Retrieve CAS registry Number

(8]
5,6-dimethyloctan-3-one
(engelsk navn, som skal omszettes til dansk)

De to fgrste valgmuligheder giver navne pa den kemiske forbindelse, se eksemplet til hgjre. | det konkrete
tilfelde er de to navne ens. Det galder dog ikke for alle kemiske forbindelser. Andre navne kan i gvrigt ogsa
veaere acceptable - MarvinSketch giver kun en mulighed for et systematisk navn til en forbindelse. Husk at
navne skal omdannes til dansk navne. Dvs. i det viste tilfeelde 5,6-dimethyloctan-3-on.

Den tredje valgmulighed kan give stoffets CAS-nummer. Normalt skal dette ikke benyttes, sa oftest kan
fluebenet i menuen fjernes, hvorved eventuelle fejlbeskeder omkring CAS nummer undgas.

Navnet kommer ogsa frem, hvis man benytter indstillingen i ”Analysis Box”. Se nedenfor under punktet
"Hvordan laves en boks med navn, molekylformel mm”.

Hvordan tegnes en kemisk strukturformel ud fra et kendt navn?

For en del kemiske forbindelser vil det vaere muligt ud fra Eksempel: Navnet 3,4-dimethyloctan
navnet at fa dannet en kemisk strukturformel. indtastes i boksen under Name to

Structure. Herefter trykkes pa Import, og
| hovedmenuen veelges Structure strukturen fremkommer

| menu vaelges punktet Name to Structure

Der fremkommer herefter en boks, hvori man kan skrive det
kemiske navn, og derefter trykkes pa Import.

Det er ogsa muligt at fa boksen frem ved at bruge
"Crtl+Shift+N”.

Undertiden kan danske navne bruges. Hvis ikke dette kan
lade sig g@re, kan man prgve med navnet pa engelsk fx skal
der nogle gange bare tilfgjes et "e” i enden af navnet.

Det er ogsa muligt at bruge "traditionelle” navne, ikke kun
systematiske navne. Fx kan man indtaste coffein i boksen
(det hedder i gvrigt caffein pa engelsk).

Hvordan saettes lone pairs pa en strukturformel?
Lone pairs (elektronpar, der ikke indgar i bindingen til et andet

atom) kan vises pa en strukturformel. Det er typisk relevant for H H H H
forbindelser, som indeholder oxygen- eller nitrogenatomer. \ f \'\ / :

| hovedmenuen valges View Hw\_..fcm‘_ J_,fc'-\\ ‘/“'G‘N..\‘_

| menu veaelges punktet Advanced M c ¢ H
| undermenuen vealges herefter Lone pairs | f \ |ﬁ
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Hvordan aendres en strukturformel, sa man kan se ladninger i forbindelsen?

For en carboxylsyre (-COOH) eller en amin (fx en primzer amin C- 0
NH.) vil man undertiden gerne tegne den korresponderende base | |
hecnholdsvis korresponderende syre. Det kan ggres pa fglgende HJ'L._\ ,-*"C‘M.
made: C OH
Farst tegnes molekylet.

| den horisontale menu til venstre vaelges ¥, hvis man vil gge
ladningen (svarer til at binde et ekstra H-atom til det valgte H
atom). Hvis man vil mindske ladningen vaelges — (svarer til at

fijerne et H-atom). it T L
Herefter klikkes pa det atom, som skal have sendret ladning. H,

Hvis man vil fijerne ladningen igen, sa vaelges den modsatte

ladning, og der klikkes pa atomet igen.

¥

Det er muligt at flytte pa ladningens placering. Veelg T H_%N\ ~C
menulinjen. Klik nu pa ladningen med venstre musetast. Hold H,
denne nede, mens der flyttes pa ladningen til dets nye position.

Hvordan laves en boks med navn, molekylformel mm?

| hovedmenuen veelges Structure OH

I menu vaelges punktet Place Analysis Box HQN/\/Y

Man kan ogsa bruge "Ctrl+l”. 0

Indholdet i boksen kan stilles under Edit/Preferences - Mame: 4-aminohutanoic acid

vaelg herefter Analysis Box. . . EDDI';ET;E' C":E'fﬁgzmm

Husk at navne skal omdannes til dansk navne. Dvs. i det Traditional name: gamma(amino)-butyric acid

viste tilfaelde 4-aminobutansyre.

Hvordan bestemmes en pK; veerdi ved hjzelp af Marvin Sketch?
Man kan ved hjzalp af MarvinSketch bestemme

beregnede syrestyrkeeksponenter, pKs, for en syre, fx o
en carboxylsyre. Tilsvarende vil det ogsa veere muligt at H.N

bestemme basestyrkeeksponenter, pKy, for en base, fx ~ '°* W

en amin. Dog skal man vaere opmaerksom p3, at for en o

base angives den beregnede pK; veerdi for den

korresponderende syre til basen.

| MarvinSketch er en syregruppe markeret med rgdt, mens en base vises med bla farve. | eksemplet til
hgjre er carboxylsyrens pK; beregnet til 4,53, og aminens korresponderende pK; veerdi 10,22. Derved bliver
basens pK;, vaerdi 3,78. Pa engelsk betegnes pK; med pKi (a for acid).

Man skal dog veere opmaerksom p3, at vaerdierne er beregnede og ikke eksperimentelt bestemt, og derfor
kan variere en del fra tabelvaerdier, som fx findes i Databogen fysik kemi. Hvis det er muligt at benytte
eksperimentelt bestemte veerdi, som fx givet i Databogen fysik kemi, bgr disse foretrackkes. Men kan
sadanne eksperimentelle vaerdier ikke umiddelbart bestemmes, kan man benytte de beregnede fra
MarvinSketch. Nogle gange kommer MarvinSketch med pK; vaerdier for funktionelle grupper, som vi i
gymnasiesammenhang betragter, som ikke havende syre-base egenskaber. Fx hydroxygruppen i en alkohol
(pKs over 14). Man bgr se bort fra denne type beregnede vaerdier ved brug i gymnasiesammenhang.

Bestemmelse af en syres pK; verdi Bestemmelse af en bases pK,, vaerdi
| hovedmenuen veelges Calculations | hovedmenuen vealges Calculations
| menu veaelges punktet Protonation | menu vaelges punktet Protonation
| undermenuen vealges herefter pKa | undermenuen veaelges herefter pKa
Herved fremkommer en menu ”pKa Options”. Herved fremkommer en menu ”pKa Options”.

Klik pa Ok. Nu vises strukturformlen med en Klik pa Ok. Nu vises strukturformlen med en
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angivelse af pK; med rgdt. angivelse af pK; for den korresponderende syre med
I menuen kan man indstille omradet inden for pKs- blat. Herefter benyttes formler til beregning af
vaerdierne skal findes. pKp = 14,00 — pK;.

Minimal basicpka -2

Maximal acidic pKa 19

Hvordan tegnes et fordelingsdiagram for en syre ved hjzelp af Marvin Sketch?
| et fordelingsdiagram for en syrer (evt polyhydrone

syrer) vises molbrgker for de forskellige former af syren 0|:|1 i
som funktion af pH. Dvs. i fordelingsdiagrammet kan HoN

aflaeses det relative indhold af en bestemt form af A W
syren ved en bestemt pH-veaerdi. For monohydrone o

syrer vil dette svare til et bjerrumdiagram, men dette
geelder ikke for polyhydrone syrer.

Fordelingsdiagrammet tegnes i MarvinSketch ved i menuen at vaelge Calculations, og i undermenuen
Protonation. Der fremkommer da en ny menu, og der vaelges pKa. Herved fremkommer en boks, som vist i
eksemplet nedenfor. Fordelingsdiagrammet (”microspecies dstribution (%)”) er vist til hgjre. Ved at klikke

strukturerne ved tallene 1, 2 og 3 kan ses, hvordan de enkelte former af syren afhanger af pH.
G
File Edit View

Microspecies distribution (%)

151

1 anq
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(@] 704
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Hvordan vises cis-trans isomere forbindelser?

Hvis man har en kemiske forbindelse, som kan udvise cis-trans
isomeri, dvs. stereoisomeri omkring en C=C-binding, er det muligt
at dels finde dets isomere forbindelse og dels dets systematiske
navn. Med hensyn til navngivning benytter MarvinSketch E/Z-
navngivning (systematisk navngivning ifglge IUPAC).
Navngivningen sker pa almindeligvis, se ovenfor.

OH

Ovenstaende forbindelses traditionelle
navn er fumarsyre (pa engelsk: fumaric
acid). Dets systematiske navn er:
(2E)-but-2-endisyre (pa engelsk:
(2E)-but-2-enedioic acid)

| hovedmenuen veelges Calculations

| menu veaelges punktet Isomers

| undermenuen vealges Stereoisomers

| menuboksen, som fremkommer, vaelges double bond stereo
isomers.
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Hvordan vises spejlbillede isomere forbindelser?

Hvis man har en kemiske forbindelse, som kan udvise
spejlbilledisomeri (ogsa kaldet optisk isomeri), dvs.
stereoisomeri omkring et asymmetrisk C-atom, er det muligt
at dels finde dets isomere forbindelse og dels dets
systematiske navn. Med hensyn til navngivning benytter
Marvin Sketch R/S-navngivning (systematisk navngivning
ifglge IUPAC). Navngivningen sker pa almindeligvis, se
ovenfor.

| hovedmenuen veelges Calculations

| menu vaelges punktet Isomers

| undermenuen valges Stereoisomers

I menuboksen, som fremkommer, vaelges tetrahedral stereo
isomers.

I MarvinSketch benyttes fglgende symboler til at vise den
rumlige opbygning omkring det asymmetriske C-atom (der er
tale om en normal standard for at vise den rumlige
opbygning):

Symbolet — angiver en kemisk binding, som peger ud mod
betragteren af den kemiske struktur, dvs. peger ud af
"skaermens” plan.

Symbolet angiver en kemisk binding, som peger veek fra
betragteren af den kemiske struktur, dvs. pegerind i
”skaermens” plan.

MarvinSketch Tricks og tips
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[£) Steresisomers X
File Edit View Table Structure Tools Help

Forbindelsen til hgjre hedder (22)-but-
2-endisyre (traditionelt navn er
maleinsyre)

Ovenstdende forbindelses systematiske
navn er 2,4-dimethylpentansyre (pa
engelsk: 2,4-dimethylpentanoic acid). C-2
er et asymmetrisk C-atom.

|| Sterecisomers *

File Edit View Table Structure Tools Help
1 2

CH, CH,

CH, CH, CH, CH,

Forbindelsen til hgjre hedder (25)-2,4-
dimethylpentansyre og til venstre (2R)-2,4-
dimethylpentansyre.

Hvis man selv gnsker at tegne en kemisk binding med en af symbolerne ovenfor, sa kan man vzelge disse
under menupunktet for bindinger i menuen i venstre side af skeermbillede.

Hvordan kan man markere et asymmetrisk C-atom i en forbindelse?

Et asymmetrisk C-atom (kiralt center) i en kemisk forbindelse kan o

angives ved en * ud for det pageldende C-atom. Det gg@res ved at H H, I

skrive en “tekst” med tegnet * og saette det ved C-atomet. \C*/C\C/C“\.PI/CH’
Hvordan man skriver teksten ”*” fremgar af "Hvordan skriver man HQC/ % H, L

en tekst ved en kemisk forbindelse”. | OH
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Hvordan sendres farverne pa de viste atomer i en forbindelse?
Det er muligt at skifte farver pa atomerne i en forbindelse. Fx kan ;

man sezette alle farverne til ”sort”. Som udgangspunkt vises H2N -
grupper omkring oxygenatomer med rgdt og omkring nitrogen
med blat. 1
JH
| hovedmenuen veaelges View

| menu vaelges punktet Colors HaM 0
| undermenuen velges Monochrome. Herved vises
atomerne/atomgrupperne med sort.

CH

Farverne kan fas igen ved at vaelge CPK i undermenuen.

Hvordan kan man markere et bestemt omrade i en kemisk forbindelse?
Hvis man gnsker at markere et bestemt omrade i en kemisk

(3]
forbindelse, fx en funktionel gruppe, kan det ggres ved at
tegne en “ring” omkring omradet. Det er muligt at skifte P
farver pa “ringen”, fx hvis man har flere funktionelle grupper, 0
som skal markeres i forbindelsen.
OH

| menuen i venstre side af skeermbillede vaelges knappen for Man gnsker at markere de to funktionelle
tegning af rektangler mm. Nar menuen foldes ud, ses grupper i molekylet
forskellige geometriske figurer, som kan benyttes til

markering pa den kemiske struktur.

” ” =
Velg fx "Rounded Rectangle S—

Hold musen nede og traek ~ Line Send to Back
figuren ud rundt om det A Polyline P
omrade, som gnskes S eclanle N
markeret O Reunded Rectangle Edit Group

Ellipse Transformation »

Format...

Hvis rammens farve eller tykkelse gnskes aendret, hgjre

klikkes pa rammen, saledes at der fremkommer en “grgn”

markering af rammen. Der fremkommer nu en menu, hvor 0

"Format” veelges, og herefter fremkommer menuen

”Graphics Object Properties”:

— Outline: benyttes til at eendre rammens farve eller
tykkelse

— Background: benyttes til at 22ndre den geometriske figurs
baggrundsfarve. Hvis man andrer baggrundsfarven, kan
man benytte “Send to Back” og ”Bring to Front” for at fa
den visning af det markerede omrade, som gnskes.

q
%

Hvordan skriver man en tekst ved en kemisk forbindelse?

Hvis man @gnsker at skrive en tekst i forbindelse med en
i T i i 5 Funktionel gruppe rox ofklasse: Sekundasr alkohal

kemisk struktur, vaelges knappen ' (text) i menuen i g"ange *Ffwk“'ugnef;up’;g“Esiil_Sétg‘ﬂ'ﬂasseSE:‘EI“ lkohol Bring to Front
venstre side af skeermbillede. Herefter markeres det
omrade, hvori man gnsker at skrive sin tekst, og derefter -
skrives teksten inde i feltet. (A o jm”fw"mt :
Man kan andre pa skrifttype, stgrrelse og farve ved at n
kgre musen over tekstfeltet til man ser en ”“grgn
rammer”. Herefter hgjre klikkes, saledes man far en

Send to Back

®  Delete

Format...

Man gnsker at angive de to funktionelle grupper
og tilhgrende stofklasser i molekylet
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menu frem. | denne vaelges "Format”. | den fremkomne
menu “Graphics Object Properties” kan man herefter
&ndre de gnskede stgrrelser i forbindelse med teksten.

Hvordan laves en graf for logD’s afhangighed af pH?

Man kan fa en beregnet graf for fordelingsforholdet D (eller
egentlig log(D) - titalslogaritmen) afhangighed af pH.

_ ca(octan-1-ol)
ca(aq)

Man skal veere opmaerksom pa3, at der ikke er tale om en
eksperimentelt bestemt sammenhang, men om en
simulation/beregning af sammenhangen.

| hovedmenuen veelges Calculations

| menu vaelges punktet Partitioning

| undermenuen velges logD

Herved fremkommer en menu “logD Options”.

Klik pa Ok.

Nu vises et vindue “logD” med grafen, samt data, som evt. kan
kopieres til et regneark.

Ved brug af fanebladet “Display Options” i menuen "logD
Options” kan pH-interval for grafen angives.

Hvordan bestemmes P (fordelingskonstanten)?

Man kan fa en beregnet veerdi for fordelingskonstanten P for en
forbindelse i et tofase system (fordeling mellem octan-1-ol og
vand).

[A](octan-1-ol)
[A](aq)

Hvis en kemisk forbindelse kan vaere pa forskellige former (fx en
carboxylsyre), sa kan det vaere en fordel at tegne den ”ladet
form”, da MarvinSketch bade vil beregne for den “uladet” og den
"ladet” form af molekylet. Fordelingskonstanten P kaldes ogsa for
lipofiliciteten og benaevnes ogsa med K:.

MarvinSketch beregner ikke direkte P, men titalslogaritmen til P.
Man skal veere opmaerksom pa, at der ikke er tale om en
eksperimentelt bestemt sammenhang, men om en
simulation/beregning af sammenhangen.

| hovedmenuen veelges Calculations

| menu veaelges punktet Partitioning

| undermenuen velges logP

Herved fremkommer et nyt vindue med forbindelsen. LogP kan
aflaeses i gverst venstre hjgrne i vinduet til venstre. Hvis
forbindelsen findes i en “uladet” og en “ladet” form, vil der veere
flere vaerdier, se evt. eksemplet til hgjre.

| vinduet kan man i gvrigt se, hvordan forskellige dele af
molekylet/ionen bidrager til den samlede logP vaerdi.

MarvinSketch Tricks og tips
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OH
o /\/\I-r

4]

logD

2895
300
305
310
318
320
325
330
335
340
345
350
355
360
365
370
TS
330
385
z90
308
-4.00;
405,
410

0,00 0,20 1,50 2,40 3,20 4,00 480 550 6,40 720 800 5,50 9,5010,40 11,40 12,40 13,90
oH

0
H,C c
4 '\.““
HC"/ g
HZZ
Propanoat, korresponderende base til
propansyre.

3 logP

[ogF of ionic species = 3,05
logF of nonionic species = 0,438

10gP;onisk forbindelse =
[CH3CH,CO0](octan-1-ol)
( [CH3CH,CO0~](aq) )
= -3,05
Pcu,cH,coo- = 1073%° =0,000891

10anonionisk forbindelse =
| [CH;CH,COOH](octan-1-0l)
%8\ [CH;CH,COOH](ag)
= 0,48
Pcy,cn,coon = 10948 = 3,02
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. -0,14
0,07 o

HsC H-C
0.68 -0,00 0.68 3

R

propanoat
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-0,14
O

-0,00

&6

l

propansyre

Hvordan bestemmes H-donor henholdsvis H-acceptorer i en forbindelse?

Man kan fa Marvin Sketch til at vise grupper, som er henholdsvis
hydrogen-donor og hydrogen-acceptor til hydrogenbindinger.
Donorgrupper vises med blat og angives ved D, og
acceptorgrupper vises med rgdt og angives ved A.

| hovedmenuen veelges Calculations
| menu vaelges punktet Other

3
File Edit

Donor count = 2
Donor sites = 3
Acceptor count = 3
Acceptor sites = 5

AN o

I undermenuen valges H Donor/Acceptor. Der efter trykkes pa
OK. Herved vises atomerne/atomgrupperne med de omtalte
farver og symboler, se eksemplet til hgjre.

A

Findes der skabeloner i MarvinSketch med strukturformler, som kan hentes?

| MarvinSkecth findes en laengere raekke af kemiske skrukturer, som kan benyttes som skabelon til at tegne
ud fra. Listen er lang, og omfatter blandt andet carbonhydrid ringe, aromatiske forbindelser, heterocykler,
carbohydrater, aminosyrer, DNA/RNA’s baser og vitaminer.

Skabeloner med sadanne grundstrukturer findes ved hjeelp af menupunktet: Insert, Templates. Herefter
fremkommer en menu, hvor man kan valge en grundstruktur til sine videre tegninger.

Hvordan kan en tredimensionel struktur af et molekyle vises i MarvinSketch?

Hvis man gnsker at se en tredimensionel struktur af et molekyle, kraever det indstillingen “Marvin v5.0” (se
side 2 for, hvordan der veksles mellem to indstiller “Marvin” og ”"Marvin v5.0").

:e M:dr:n“\[;ie:w Tools Pages Help )

F@rst omstilles til “Marvin v5.0” (ses side 2).
S¢g for, at alle atomer vises, bade C- og H-atomer. Se tidligere, o‘“’
hvordan dette ggres. ) @
| hovedmenuen veelges View @ 0O
| menu veaelges punktet Open MarvinView3D !
Herefter abner et nyt vindue, hvor struktur ses og kan roteres e, /@.J
(grafikken er ikke speciel god). ‘?

N,

@ 2
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Folgende er primzert relevant for kemi A

Hvordan laves et H-NMR spektre af en forbindelse?

MarvinSketch kan lave ”beregnede/simulerede” *H-NMR spektre, dvs. ud fra en kemisk struktur kan man fa
opstillet et *H-NMR med kemiske skifte, koblingsmgnster, integraler mm. Der er saledes ikke tale om
"eksperimentelt malte” spektre, men beregnede, og der kan selvfglgelig veere forskel pa eventuelle
eksperimentelle spektre og de ved MarvinSketch bestemte. Det er vigtigt at have forstdelse for forskellige
indstillinger i MarvinSketch, som man kan lave, for at fa en god overensstemmelse mellem et eventuelt
givet 'H-NMR spektre, og det man selv er kommet frem til. Her gives de vigtigste muligheder.

Fgrste skridt er at lave en tegning af den kemiske struktur. Her kan det, H 0 H

udelukkende for at fa overblik over H-atomernes placering, vaere en AN / | \ P

fordel at lave en strukturformel, som viser alle C- og H-atomer i /C\.C/C\.I_I/C\

molekylet (se overfor for hvordan dette ggres). H 7\ ’ H
H H

Herefter fas 'H-NMR spektret ved:

| hovedmenuen veaelges Calculations

| menu veaelges punktet NMR

| undermenuen valges HNMR. Nar der trykkes pa HNMR, dbnes et nyt vindue med et HNMR spektrum af
det tegnede molekyle.

ally HNMR Prediction Valg af mulige indstillinger vha. under undermenuer eller "knapper” 0o x
File Edit Options View Help
o SHIFT 4. x 7 R
e e |50 5 | LSS e vz || 8 IR IO, @ )

Vindue med kemisk forbindelse

Vindue bruges til at zoom ind/ud

0]
H-C CH l h
3 \)LO/ 3 5,00

1 Vindue med H-NMR spektret af
] ~ den kemiske forbindelse vist i (

Update 1 ”vinduet” til venstre
Multiplet...  Quality /007 /

Atomnu... Chemica... Netinte...

1,11

1,14 ppm

3

t

lgood

2,2

2,39 ppm

2

q

55 5

3,64 ppm

3

=

good

Vindue med detaljer om det viste
spektrum. Klikkes pa en bestemt
gruppe af H-atomer, sa viser deres
"bidrag” til spektret i vinduet til hgjre.
Nedenfor: Indstillinger for vinduet

y

Multiplet information  Atom information  Coupling information

Mudeus: 1H

Unit: ppm

Freguency: 200.0 MHz

/
(
I(.
g
et
— T

2,50
4/ ppm

I
2,00

X = 2,66 ppm; ¥ = 9,08

Viser valg af vigtige paramter for det viste 'H-NMR spektrum. Laeg isaer maerke til den valgte “Frequency”.

4

Det viste spektrum afhzaenger en del af valget af “NMR Prediction Frequency”, se under menuen ”"Options”.

Ved hjaelp af den gverste menu kan veaelges forskellige indstillinger. Isaer er "NMR Prediction Frequency” en
vigtig indstilling for visning af det konkrete spektrum (se under Options). Nogle af de vigtigste indstillinger
kan ogsa foretages ved bruge af “knapperne” under menulinjen. Her omtales nogle vigtige.
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Hvordan vises/fjernes ”integralerne” pa spektret?

Hvordan skiftes mellem "ppm” og ”"Hz” pa x-
aksen?

Hvordan skiftes mellem at vise af spin-spin
koblingsmgnstret henholdsvis ikke at vise dette?

Hvordan a&ndres "NMR prediction frequency”?

MarvinSketch Tricks og tips side 15

Integralerne er vist med rgdt pa spektret. Man kan
fa vist/fjernet integralerne i menupunktet
View/Integral Curve eller benytte knappen:

Man kan andre enheden for det kemiske skifte pa
x-aksen ved i menupunktet View/Measurement
unit; ppm eller Hz. Eller ved at benytte knapperne:

Normalt benyttes ppm.

Man kan andre visning af spin-spin kobling i
menupunktet Options/Spin-Spin coupling. Eller ved
at benytte knappen:

J

Normalt er spin-spin koblingen aktiveret.

Man kan andre frekvensen for "apparatet” ved at
vaelge menupunktet Options/NMR prediction
frequency. Herved fremkommer en liste af
muligheder gaende fra 60 MHz til 1000 MHz.
Ovenstaende spektrum er vist ved 200 MHz.
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