Chemsketch - Tutorials

W. Holzel

Teil 2

1. Molekilzeichnen - Doppelbindungen, Dreifachbindung, Halbstrukturformel und
Strukturformel
2. Freie Elektronenpaare, bunte Elementsymbole, Grafiken einfligen
3. Summenformeln und Reaktionsgleichungen erstellen
4. GroRe Molekile mit unterschiedlichen Gruppen schnell zeichnen, optimieren und
in 3D-Version darstellen lassen
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Vorbemerkung

®O6

Im Tutorial Teil 2 geht es um das eigentliche Molekilzeichnen.
Dabei wird auch gelbt, wie man Ladungen erganzt oder freie Elek-
tronenpaare einzeichnet. In der 4. Ubung zeige ich, wie man groRe
Molekiile schnell darstellen kann.

Ich habe versucht, dass man allein mit Hilfe der Abbildungen des
Tutoriales die Zeichnungen/Molekile schnell erstellen kann. Hierzu
habe ich alle notwendigen Schalter/Buttons/Tools gelb markiert
und die einzelnen Teilschritte moglichst vollstandig durchnum-
miert (orangene Nummern). Falls die Abbildungen alleine nicht
ausreichen, stehen vor den Abbildungen die dazugehérigen Texte.
Durch diese Doppelungen wird das Tutorial sehr redundant. Des-
halb hier mein Tipp:

Arbeitet wann immer es geht, alleine mit den Abbil-

dungen. Der Text sollte nur als Erganzung bei Unklar-
heiten zu Hilfe genommen werden.

Uber Kritik, Korrekturen, Anmerkungen, Verbesserungsvorschlige
wirde ich mich wie immer freuen.

Wolfram Holzel

Errata: In einigen Zeichnungen ist der Begriff ,protogen” zu lesen,
was in diesem Zusammenhang absoluter Blodsinn ist. Es muss
,proteinogen” heilRen. Sorry.
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Allgemeine Erklarung zu diesem Tutorial

Griin sind die in sich abgeschlossene Schritte zusammengefasst.
Das soll ermoglichen, bei konkreten Fragen nur an diese Stelle zu
spingen und nicht alles langsam durchkauen zu miissen.

Diese Hauptschritte sind in Teilschritte untergliedert, die ich
moglichst kleinschrittig und liickenlos versucht habe zu gestalten.
Zum schnellen Uberfliegen habe ich die wichtigsten Begriffe
orange gefarbt.

1. Schritt:

1. Schritt:

Wichtige Tasten / Tastenkombinationen:

[smit] Umschalttaste = Hochstelltaste = GroBbuchstaben

= Strg -Taste
(s, By

Office-Programme + ChemSketch

Meistens mochte man ja ChemSketch-Objekte in andere Doku-
mente einfiligen. Dafiir gibt es viele Moglichkeiten. Da ich an-
nehme, dass jeder das eigentlich schon kann, hier nur kurz die
wichtigsten Moglichkeiten im Schnelldurchgang:

1. Méglichkeit:

Man speichert die Datei in ein gewlinschtes Format welches
Word lesen kann (*.gif, *.jpg, *.pgn...) und importiert diese Datei
dann in Word.

2. Méglichkeit:

a) Man markiert die gewinschten Elemente mit Hilfe von
Move/Select im ChemSketch-Fenster.

b) kopiert diese Elemente mit ,Strg + c“ und flgt sie in Word an
die entsprechende Stelle mit ,,Strg + v“ ein.

3. Méglichkeit:
a) Man wabhlt in ,Word/Write”: Einfugen - Objekte > ACD
ChemSketch

Ich habe mir die 2. Moéglichkeit angewohnt, da haufig das Pro-
gramm sowieso lduft. Der Vorteil von der direkten Einbindung (2.
und 3. Moglichkeit) ist, dass man jederzeit durch einen Doppelklick,
das ChemSketch-Objekt wieder 6ffnen und bearbeiten kann.
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In ein anderes Dokument einfi-
gen:

+

+
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m Teil 2 - Ubung 1 Strukturformeln 1

1. Zeichnen von Isobuten

. . In dieser Ubung geht es darum, ein einfaches Molekiil mit Doppel-
1. SChI‘ltt: VOI‘beI‘Eltung bindung zu zeichnen.

Was wird in diesem Tutorial geiibt? AnschlieBend soll das Molekdil in Halbstrukturformel in die Lewis-
e  Zeichnen von einfachen Verbindungen formel gesndert werden

e Erstellen von Doppelbindungen
e Lewis-Formel aus der Halbstrukturfor-

mel erstellen 1. Uberpriift, ob die 3 Schaltflichen aktiviert sind.
2. Diese Schaltflachen ermdglichen ein schnelles ein- und auszoo-
men.
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2. Schritt: 2 Methylpro- 3. Man zeichnet ein Isobutan, in dem man zundchst einmal auf
pan zeichnen das weite Papier klickt: es misste ein Methan (linke Abbildung)

entstehen. Indem man auf das Methan klickt (Maustaste nicht

loslassen) und nach oben zieht, wird ein Methylgruppe ange-
hangt. Genauso verfahrt man mit den restlichen zwei Methyl-

gruppen.
Als Ergebnis misste man das Molekul ganz rechts erhalten.

8 (|:H3 CH, ?Ha
cH, W cn, = Hzflh, =)  CH
CH,  HC” “CHy
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Teil 2 - Ubung 1 Doppelbindungen 2 m

3. Schritt: Doppelbin-
dung hinzufii-
gen

4. Indem man auf eine Bindung klickt, erhalt man eine Doppel-
bindung. Durch mehrmaliges klicken geht man alle mogliche
Bindungen durch und kommt somit auch wieder zur Einfach-
bindung.

H-Atome mit
Bindungen
zeichnen

e et e o .4

a) 1. Moglichkeit: Lewis-Formel zeichnerisch erstellen

Damit hitten wir ein Isobuten als Halbstrukturformel gezeichnet. 4- Schritt:

5a. Zunachst aktiviert man das H (,,Hydrogen®), um H-Bindungen
zu zeichnen.

6a. Durch ,klicken + ziehen” der linken Maustaste, zieht
man das H-Atom an die gewlinschte Stelle.

7a. Diesen Vorgang wiederholt man so oft, bis man alle gew{insch-
ten H-Atome an der gewiinschten Stelle hat.

Vorteil dieser Vorgehensweise: + Molekil nach Wunsch
Nachteil dieser Vorgehensweise: - umstandlich und , langwierig”

File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons I-Lab ACD/Labs Help
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m Teil 2 - Ubung 1 Lewis-Formel erstellen 3

4. Schritt:  Tool: a) 2. Moglichkeit: Lewis-Formel mit einem Tool.
Add Explicit
Hydrogens 5b.Zundchst aktiviert man den ,Markierungsknopf” (=
Select/Move).

6b.Durch , klicken + ziehen“ der linken Maustaste, zieht man
einen rechteckigen Rahmen um das Molekiil, so dass das ge-
samte Molekil markiert ist.

=4 ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.sk2]

File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons I-Lab ACD/
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Teil 2 - Ubung 1 Lewis-Formel 4 m

7b. Man ,,aktiviert” das Menu Tool und wahlt

8b. den Menlpunkt: Add Explicit Hydrogens. Schneller kann
man natlrlich vorgehen wenn man den Tastaturbefehl nutzt:
,otrg“+“Shift“+“Y*,

=

File Edit Pages | Tools | Templates Options Documents Add-Ons [-Lab ACD/Labs Help

Structure Draw | Structure Properties Alt+Shift+5 E |‘j_;| Q. Q “150% ,l ‘ E |

- — | Clean Structure Fa A —> —
= V Ll | R
Check Tautomeric Forms Ctrl+Shift+T G_I]J/‘"' =5 % = ‘ 90'?

3D Structure Optimization Ctel+Shift+3 | |, o b bo e beeni s b,
MassSpec Scissors

Show Aromaticity Ctrl+Shift+A
Hide Aromaticity Ctrl+Shift+H @y

Expand Shorthand Formulae  Ctrl+5hi

Add Explicit Hydrogens Ctrl+Shift+Y
Remove Explicit Hydrogens  Ctrl+Shift+R

Bring Bond(s) to Front Ctrl+F
Send Bond(s) to Back Ctrl+K

Auto Renumbering Ctrl+Shift+N
Clear Numbering Ctrl+Shift+L

Generate L4

Search for Structure... Ctrl+Shift+C

Calculate

Das Resultat kann sich meistens sehen lassen. Und damit ist auch
schon der wichtigste (seltene) Nachteil genannt. Das Ergebnis ist
nicht immer voraussagbar und manchmal ganz anders, als man es
sich wiinscht. In diesem Fall vergesst nicht die wichtigste Tasten-
kombination: ,,Strg“ + ,,z°.

Vorteil dieser Vorgehensweise: + schnell
Nachteil dieser Vorgehensweise: - hin und wieder tberraschende
Ergebnisse.
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m Cystein zeichnen 5

2. Zeichnen und malen von Cystein

Was wird in diesem Tutorial gelibt? i il slor b LIl o bt e

e Zeichnen von Verbindungen mit Hete-

roatomen;

e Ergdnzung von freien Elektronenpaa-

ren;
e Ergdnzung von Ladungen;
e Anderungen von Farben;

e Hervorhebungen mit Hilfe des Draw-

Modus.

1. Schritt: C-Kette zeichnen 1. Als Ubung soll zunichst eine C-Kette aus 3 C-Atomen nach

2. Schritt: Carboxyl-
gruppe zeich-

nen

Hinweis:

Nebenstehende Zeichnung
gibt die Arbeitsschritte 2 bis
5 innerhalb einer Zeichnung
wieder. Naturlich sollte ei-
gentlich nur ein Molekul zu
sehen sein.

Das Ergebnis ist immer nach-
dem waagrechten Pfeil zu
sehen.

CNOXS

der Fischprojektion gezeichnet werden (oder einfacher:
senkrecht).

Achtet darauf, dass die Optionen richtig gewahlt wurden (vgl.
gelbe Rechtecke in der Abbildungen).

#J ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamel3.sk2]
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Als nachstes aktiviert man das O-Symbol (Oxygen)
Man zeichnet eine Hydroxylgruppe (die Hydroxylgruppe erscheint
automatisch; man darf sich davon nicht irritieren lassen) indem man am
oberen C-Atom klickt und nach links oben zieht.
4. Durch einen Klick auf die O-C-Einfachbindung, wandelt
man die Hydroxylgruppe in eine Carbonylgruppe um.
5. AbschlieRend zeichnet man eine weitere Hydroxylgruppe,
indem man wieder am oberen C-Atom anklickt und diesmal

nach rechts oben die Maus zieht.
=) ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname03.sk2]
File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons I-Lab ACD/La
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Cystein zeichnen

6. Bevor man eine Aminogruppe zeichnen kann, aktiviert mandas 3. Schritt:

N-Zeichen (,Nitrogen®“).
7. Man klickt auf das mittlere C-Atom und zieht dann nach links.
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Structure

8. Aktivierung des S-Zeichens (,,Sulfur®)
9. Zeichnen der S-H-Gruppe, indem man auf das untere C-Atom
klickt und nach unten zieht.
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4. Schritt:

Aminogruppe
zeichnen

Thiolgruppe
zeichnen

(CNOXE]

6



m Cystein zeichnen 7

5. Schritt:

Ladungen
angeben

Haufig bendtigt man Ladungen innerhalb eines Molekils. Hier
zeigt Chemsketch seine Starken: Man klickt nach Aktivierung des
Ladungs-Tools einfach das gewiinschte Atom an (einfache Ladung
= einmal anklicken; zweifache Ladung = zweimal anklicken) und
ChemSketch gleicht mit der Anderung der Anzahl der Elemente
(z.B. Wasserstoff) aus. Am Beispiel der Aminogruppe und der Car-
boxylgruppe soll das nun geiibt werden.

10. Das + Tool fiir Ladung (,,Increment (+) charge”) aktivieren.
11. Einmal auf das Stickstoffatom klicken. Wie man sieht, an-
dert sich die Anzahl der H-Atome von zwei auf drei.

'ﬂ ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamel3.sk2]
Eile Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons I-La
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CNOXS

12. Alle Symbole mit einem kleinen weilRen Dreieck unten rechts,
haben noch Unterpunkte. Zum Aktivieren, das weilte Drei-

eck anklicken.
13. Es 6ffnet sich ein Untermend. Jetzt muss nur das Minuszei-

chen gewahlt werden.

Abbildung siehe nachste Seite.
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£ ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamed3.sk2]
Eile Edit Pages JTools Templates Options Documents
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Damit ist das Zwitterion fertig. Wenn wir schon bei der Carboxyl-

gruppe sind, dann kdnnen wir a
lokalisiert darstellen:

14. Dafur mussen die Elektronenpaarbindungen, die invol- 7. Schritt:

uch gleich mal die Elektronen de-

viert sind markiert werden. Wie immer markiert man mehrere
Objekte, indem man beim ,Anklicken” die ,,Shift“-Taste

(Hochstellen) driickt.

15. Wenn die Bindungen markiert sind, driickt man auf die ,De-
lokalsiations-Taste” (= Solid Delocalization Curve).
Durch driicken des weiRen Dreiecks, kann man auch eine ge-

punktete Linie auswahlen.

Cystein zeichnen 8

Delokalisierte
Elektronen

" ACD/Chemsketch (Freeware) = [noname03.sk2)
File Edit Pages JTools Templates Options

Documents Add-Ons I-Lab ACD/Labs Help
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m Cystein zeichnen 9
9. Schritt: Lewis-Formel
erstellen

10. Schritt: freie
Elektronen-
paare ein-
zeichnen

sketch (Fri nnamel3.sk2

ges  Tools Object Templates Options Documents Add-On

Wie schon in der Ubung 1 gesehen, werden auch hier die H-C-,
bzw. H-N- und H-S-Bindungen manuell erstellt.
16. Hydrogen aktivieren und mit ,klick+ziehen“ die H-Atome
an die gewiinschte Stelle ziehen.
i;Ellzle ‘E-d'it Pages I:cls 'lcm-p;ates Qph:? Documents Add:Ons I-Lab ACD/Labs Help
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Das Einzeichnen von freien Elektronenpaaren ist beim ChemSketch

schlecht gel6st (zumindest, in der Art und Weise, wie ich es

mache). Falls jemand eine bessere und einfachere Losung kennt,

wirde ich mich um eine kurze Mitteilung freuen.

17. Um freie Elektronen zeichnen zu kbnnen, wechselt man in den
,Zeichnen” (= ,Draw*) Modus.

18. Damit man es einfacher hat, wahlt man die passende Vergro-
Rerung aus (ruhig auch 400%).

19. Die freie Elektronenpaare zeichnet man dann mit Hilfe des
,Line“-Modus.

20. Durch gleichzeitiges Driicken der Shift-Taste, lassen sich die
Elektronenpaare halbwegs sauber zeichnen (klicken + zie-
hen).
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Im Folgenden mdchte ich zum Abschluss zeigen, wie man mit Hilfe 11. Schritt: Hervorhebungen

des Moduls ChemSketch Draw einfache Formen zeichnen kann, so
dass man einzelne Atomgruppen z.B. hervorheben kann.

Wichtig: Wir befinden uns nach wie vor im Draw Modus.

21. Mit Hilfe des Rechtecktools (rectangle) ...

22. ... zieht man ein gewtlinschtes Rechteck auf (klicken + zie-
hen).

23. Das Rechteck muss natirlich in den Hintergrund. Dafiir driickt

man einfach auf die ,send to back“-Taste.

Eile Edit Pages Tools Object Templates Options Documents Add-Ons [-Lab ACD/Labs Help
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Das Rechteck soll farbig markiert werden.

1 Moglichkeit:

24a: Move/Select aktivieren und Rechteck anklicken.

25a: Linksklick auf Farbe: Schriften und Fullungen werden
entsprechend eingefarbt. Rechtsklick auf Farbe: Linien
(Rahmen + Bindungen) werden eingefarbt.

More... Hier finden sich alle Farben. Auch hier gilt rechts/links-

klick.
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m Cystein zeichnen 11

Die zweite, variantenreichere, aber umstandlichere Moglichkeit::

24b. Aktiviere Select/Move/Resize-Button

25b. Doppelklick auf das weie Rechteck hinter der Amino-
gruppe.

26. Unter Pen, kann man die Rahmenart und Farbe angeben und
unter Fill die Fullung des Rechtecks.

27. Hierfur drickt man das schwarze Dreieck und wahlt dann
die gewlinschte Farbe.

28. Damit man die Anderung auch sehen kann, wird zum Schluss
noch auf Apply gedrickt.

%] ACD/ChemSketch (Freeware) - [D:\00 Eigene Dateien\01 Unterri...etch\Teil2\Uebung2 - Cystein\Cystein-mitte.sk2]
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CNOXS

Als nachste Ubung soll hinter der Carboxylgruppe eine orangene
Ellipse positioniert werden. Dabei ist der Ablauf i von Teilschrift
21. bis zum Schritt 28. gleich, mit der Ausnahme, dass Ellipse
(21b) gewahlt wird. Die dafiir notwendigen Handlungen sind an-
nahernd im folgenden Bild wiedergegeben. Falls ein Schritt unklar
ist, dann misst ihr einfach nochmals die Schritte 21. bis 28. durch-
gehen.

File Edit Pages Tools Object Templates Options Documents Add-Ons I-Lab ACD/Labs Help
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Cystein zeichnen 12

Den einen oder anderen mag es storen, dass sich das Rechteck und 12. Schritt: Atomgruppen

die Ellipse tiberschneiden. Uberhaupt kénnen einige Atomgruppen
fir eine Abbildung ungiinstig stehen. Deshalb eine kurze Erlaute-
rung, wie man einzelne Atomgruppen relativ einfach an die ge-
winschte Stelle mandvrieren kann.

Im ndchsten Schritt soll nur die Carboxylgruppe markiert werden.

1. Moglichkeit:
Einzelnes Markieren der Atome mit Shift + linke Maustaste.

2. Moglichkeit:

29a. Um einzelne Atome zu markieren, wechselt man wieder auf
die ,Struktur“-Seite (= ,Structure”). Man markiert das ,Se-
lect“-Tool und sieht, dass das Lasso-Tool auf off steht (3
gelbe Rechtecke).

30a. Zieht man jetzt ein Rechteck auf, so wird zwar die Carbox-
ylgruppe markiert, leider auch ein H-Atom aus der Ammonium-
Gruppe.

31a: Dieses einzelne H-Atom kann deselektieren, indem man zu-
sammen mit der Shift-Taste das H-Atom anklickt.

Eile Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons I-Lab ACD/Labs
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m Cystein zeichnen 13
3. Moglichkeit:
29b. Um einzelne Atome zu markieren, wechselt man wieder auf
die ,Struktur“-Seite (= ,Structure”). Man markiert das ,Se-
lect“-Tool und sieht, dass das Lasso-Tool auf on steht (3
gelbe Rechtecke).
30b. Nun lasst sich die Carboxylgruppe ganz leicht markieren,
indem man mit gedruckter linker Maustaste die ge-
winschte Gruppe einkreist.
g ';v-':‘j'-:-,‘:- ] "E:-i" e [D\OO Eiaene Dateiern\01 Unt
File Edit Pages Tools Templates Options Documents Ac
Structure | Draw ‘ﬂ@é‘&@ 9 | ¢ X
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L
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13. Schritt: Verschieben Auch beim Verschieben einer Atomgruppe gibt es mehrere Mog-
von Atomen / lichkeiten.
Atomgruppen

Shift

1. Moglichkeit:

31a. Mit Hilfe der Maus. Durch das Driicken der Shift-Taste sorgt
+J@ man dafir, dass die markierte Gruppe entweder senkrecht oder

waagrecht verschoben wird.

2. Moglichkeit:

W W ﬁ @ 31b. Mit Hilfe der Cursor-Tasten (Pfeil-Tasten).

CNOXS

W. Holzel 2008



Cystein zeichnen
wmcare 0o | (1 PEBS B9 o | X @ |
Q@& || S LN ¢ & /8| Be + A%
mm [0 10 20 30 40
il T

#X+ B FrOumuFmozmal »

Als nachstes soll ein kleiner Text eingefligt werden. 14. Schritt: Text eingeben

32. Man wechselt in den Draw-Modus.

33. Zeichnet ein abgerundetes Rechteck.

34. Farbt den Rahmen und Figur mit den gewiinschten Farben.

35. Man aktiviert das Textfenster auf und klickt auf die Stelle,
an der Text erscheinen soll.

36. Man tippt den gewtinschten Text ein.

emplates Options Documents Add:Ons I-Lab ACD/fLabs Help

K0 /A Ew o[ % |2

b < ol = o sl rrue ™. QEEZE @A
| mm 0 10 2 30 0 =0 &0 70 &0 50 100 110
! i 1 i 1 L L L L I | i | i 1 i 1 i 1 I I I 1
el
-
A
- i
1. [=]0bjects Panel [21=]
I%' Lines & Arows
il Fon o |

QRO

[l ®
2
B 3
S0
= pei allen protogenen
(] E -
Aminosauren gleich

14
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14. Schritt: Atome und Zum Abschluss soll noch die Méglichkeit werden, wie man Atome
Bindungen und Bindungen einfarbt.
einfarben

CNOXS

#Z%H[“'!-:.\_ﬂplﬁHQM"E.Z‘!IOZHG[;:L:‘@

File Edit s Tooks Templs ns Documents Add:Ons Lisb ACD/Labs

suweare | oo | (1 AS B SB[ 9 o | X @ 2| QQ [For =] |52’ |28

37. Structure wahlen
38. Gewlinschte Atome und Bindungen markieren
39. Doppelklick auf die markierten Atome/Bindungen.

Ein neues Fenster geht auf, mit Hilfe dessen man sehr viele Ein-
stellungen treffen kann. Uns interessiert hier nur die Farbe.

40. Atome/Bond wihlen
41. Gewinschte Farbe wahlen
42. Apply dricken

Einfacher, aber mit weniger Auswahl geht es mit der Farbenleiste
unten (Linksklick = Atome, Rechtsklick = Bindungen).

.ﬂel.p J

@ B vt |53 e s

Rle#[B] /LA |v v /¥ |2+ AR Em[0L R TIDE P oLl
men 0 10 20 30 40 S0 80 70 &0 S0 100

110

[CHnav IN | AomSmbel |

| [ setpefaut |
| UpdateF Restore Defaul |

42 Apply ditelen

bei allen protogenen
Aminosauren gleich

W. Holzel 2008
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bei allen protogenen
Aminosauren gleich
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m Ubung 3: Summenformeln 17

3. Summenformeln erstellen

1. Schritt: Wasser und

Phosphorsaure H,0 + HPO, == H0  + H,PO,
Was wird in diesem Tutorial geiibt? Wenn ich viele Reaktionsgleichungen in einem Word-Dokument
¢ Summenformeln erstellen; erstellen muss, nervt mich das manuelle Hoch- und Tiefstellen sehr

e Reaktionsgleichungen erstellen;

SRHE s an. Daflr gibt es zwar Autotexte, aber ich personlich finde die
e Griechische Buchstaben einfligen;

Funktion von ChemSketch schneller. Ob es auch schoner aussieht,
muss jeder fiir sich entscheiden.

1. Structure aktivieren;
2. Edit Atom Label aktivieren;
3. Gewlinschter Text eingeben:

ACHTUNG 1: ChemSketch stellt automatisch hoch und tief. Man
muss das nur in Spezialfdllen manuell machen.

ACHTUNG 2: Die Reaktionspfeile geben wir anschlieBend manuell
ein. Man sollte ausreichend Platz lassen.

4. Man fugt die Formel ein indem man auf Insert drickt.

@ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname0l.sk2]
Eile Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons I-Lab ACD/Labs

s totictitel ﬁmaw|ﬂ@§ﬁ§@ 9 o el | Gl@.“nuae
uwnmuowm L

g mm!ﬁ 10 20 30 40 60 S0 100 110

=B 1 ule=|Q|
20 + HiPOs Hi0* + H:POs |

H20 + H3PO4 > H30+ + H2PD4~[L] .

:gn + H3PD4 2 H30+ + H2PD4~ |"| (“ Standard

BOC " User

Bn Al

C2H5 .

C6H5

: i CBZ

o cio _sae |

: : CN
' COOEt Delete |

COOH —

COOMe (=

[v Formnula Style
4 e m X Concel | 9 Heb |
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Ubung 3: Summenformeln 18 =

Im nachsten Schritt muss noch der Reaktionspfeil erganzt werden: 2. Schritt: Reaktionspfeil

. einfiigen
5. Man aktiviert die ,Reaction Arrow“-Taste, wenn man mit
dem angezeigten Pfeil einverstanden ist. Falls man sich einen
anderen Pfeil winscht, driickt man auf das weille Dreieck.
Man wahlt den gewiinschten Pfeil.
Mit Hilfe der Maus zeichnet man den Pfeil an die gewiinschte
Stelle.

N o

;'é ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname0l.sk2]
File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons I-Lab ACD/Labs Help

istructhe Draw ‘ﬂﬁlé’am‘ o | ¢ r—‘@la |11u=.u; -||E
e @& O J—(wf|(¢ | G| +IZPA B e 1,
e om0 10 20 8 S0 60 70 AF TS // 120 130

hﬁ ____________________________________________________________ " Reaction Arrow|
- & gewtnsehicn Piall wakicn
[gRieilfattzienen’zeichneny

H,O + H4PO, H,0  + HPO,

Na

Nochmals zur Erinnerung: 3. Schritt: In Word /
Write

1. Moglichkeit: e'tnfi.igen

Man speichert die Datei in ein gewiinschtes Format welches
Word lesen kann (*.gif, *.bmp, *.png,...) und importiert diese
Datei dann in Word.

2. Moglichkeit:

a) Man markiert die gewiinschten Elemente mit Hilfe von In ein anderes Dokument
Move/Select. einfligen:
b) Kopiert diese Elemente mit ,,Strg + c“ und flgt sie in Word in +

die entsprechende Stelle mit ,,Strg + v*“
+
3. Moglichkeit:
a) Man wahlt in ,Word/Write“: Einfugen - Objekte > ACD
ChemSketch

Ich habe mir personlich die 2. Moglichkeit angewohnt, da haufig
das Programm sowieso lauft. Der Vorteil von der direkten Einbin-
dung (2. und 3. Moglichkeit) ist, dass man jederzeit durch einen
Doppelklick, das ChemSketch-Objekt wieder 6ffnen und bearbei-
ten kann.

W. Holzel 2008 @O



m Ubung 3: Summenformeln 19

4. Schritt: Griechische

Buchstaben

CNOXS

Die Texteingabe ,,Edit Atom Label” erleichtert auch die Eingabe

von griechischen Buchstaben.

Driickt man das Q-Symbol und gibt .ﬂ] + 2] ein, so erscheint
ein /\. Somit wird Eingabe der Enthalpie-Anderung ein Kinderspiel.

@ ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonameD2.5k2]

File Edit Pages Tools Templates

Structure

Options Documents Add-Ons

[2Hz+ 02 > 2H0 [4]

H20 + H3POD4

H20 + H3PD4
Ac

BOC

v Fomula Style

H2+02 > H20 DH<D -

H30+ -
H30+ +

X Cancel |

List—

|E| " Standard
7 User
Al

2 beb |

Insert |

2Hy + 0p —> 2H,0 aH<0|
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4. Glutaminsaure in Halbstruktur und 3D

Zum Abschluss dieses Tutorials mdchte ich noch die Méglichkeiten
zeigen, wie man schnell ein l[angerkettiges Molekil zeichnen kann,
deren unterschiedliche Atomgruppen mit Hilfe des Edit Atom La-
bels gezeichnet wird.

Da Glutaminsdure aus 5 C-Atomen besteht, zeichnet man zunachst
ein Pentan.

1. Structure wéahlen

2. C-Atom wahlen

3. Draw-Chain wabhlen; erleichtert das zeichnen von langen C-
Ketten sehr. Die Anzahl der C-Atome wird dabei immer ange-
zeigt. Somit sind auch lange C-Ketten nicht wirklich ein
Problem.

1. Schritt: Pentan-Geriist

zeichnen

Was wird in diesem Tutorial gelibt?

schnell, groRe Molekiile zeichnen;
Atomgruppen unterschiedlicher Art
zufiigen;

Informationen zum Molekiil anzeigen
lassen;

automatisch Benennen;

diverse automatische Tools zur Veran-
derung der Strukturformel nutzen;
3D-Darstellungen.

i ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname02.sk2]

1.. File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons
fstmmre e | IPSES R 9 X @ 3],

ILab A

D & a.\‘_ﬂ'_(w" 7 78 /‘MO +,/‘f__
90

i u” s o Ol o ol

A et o s onrara T

4 7 Drawaechainfvanien]
Sl e——

1

T .

N

o ¥ | .

LIS

si | @]

A R amgacigh.

g|ey:

. wa

k| 4. igzicnen))

Am ersten C-Atom und am letzten C-Atom befindet sich eine Car-
boxylgruppe. Das manuelle Eingabe tGber O-Atom ist zwar moglich,
aber es geht schneller.

W. Holzel 2008
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2. Schritt: C-Kette mit 5. Edit Atom Label wahlen;
Atomgruppe 6. Das Atom, das durch die Carboxylgruppe ersetzt werden soll

i wird angeklickt;
erganzen 7. Gewiinschte Atomgruppe eingeben oder aus der Liste aus-

wahlen.
Zwei Moglichkeiten:

8. Insert = Atomgruppe wird als Summenformel eingefiigt.
Expand = Atomgruppe wird als Strukturformel eingefiigt.

3 ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname02.sk2]
File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons I-Lab ACD/Labs Help

Structure Draw ﬂﬁ]ﬂﬁﬁ@‘q o-‘ ¥ X EE QR |l v||Em".||@ .
a@ & O LN ¢ /86 + 2% 80 1| RITIVE €4 @ @

40 S0 &0 70 20 90 100 110 120 130 140 150 160 170 1

SllBzuxx|Q]

2HZ + 02 > 2H20 DH<O » (i

2H2 + 02 - 2H20 DH — 5

COOH E| " Standard
 User

BOC o |

CBZ 2av6
CN Delete

COOEt
COOH i

[ Formula Style

| Insert ” Expand xl:ancell ? Hebp |
i A i i A g
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Wenn man an der erhaltenen Strukturformel die Aminogruppe 3. Schritt:

Gber Edit Atom Label einfligen mochte und dafiir das zweite C-
Atom anklickt, fiihrt das zu folgenden Molekiil:

Ist auch schon, aber leider nicht die Glutaminsaure. Wir bendtigen
also ein Atom neben dem zweiten C-Atom. Das kdnnte man jetzt
Gber ein H-Atom machen. Viel einfacher ist aber jetzt direkte Ein-
gabe:

9. Nitrogen wabhlen;
10. Aminogruppe mit Hilfe der Maus (klick + ziehen) zeichnen,

;. ATV o '_".‘.-"'-. | AR e O

File Edit Pages Tools Templates Options Documents

Structure | Draw ﬂﬂlg&@‘q n_‘ §

e 10 10 20 30 40 50 60 70
="

pd|
Any| 7o

C

H

N

30

0

F 40
Na

Si | s0
P
W. Holzel 2008

Aminogruppe
einfiigen
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4. Schritt: Molekiilmasse Im folgenden wollen wir noch einige mehr oder weniger niitzliche
berechnen, Tools anschauen.

bzw. ablesen _ o _
ChemSketch bietet einiges an Informationen:

In der Leiste unten, kann man verschiedene Informationen able-
sen:

Zunachst wére da eine Art Summenformel, dann die Molekiil-
masse (sofern das so eingestellt ist). Ganz rechts unten verste-

smwcre oow | (IS BSR 9 o | 9007 QA [ow ]| [§Fal% B @ & W recr
a8 |0 |fLV v/ F DO+ Z M0 RSP ¢4 @ oLk

[wml® 10 20 30 40 50 60 70 & 90 100 110 120 130 140 150 160 170 180 180 200
a, [PPPY PRPY PPN ETT PUTT TS FETT PPTPY FTPY PRTT PYTT SPETY (PPT) [FPOR e | i | I | [PIPTY FEPTS PRV FRWTY PPTTA PRTPY TRTYY PPTTY PRTPL VYT FTTF FOTT) TVRTL PPTTY PPRPY PP FPETY FIOT) PYOTY PPee | 0
a . ....... e T e 83
g/ . 8 ©
ol .
H | 03 : g
W] 3 P
Io 03 ! : ICODH ! f =
Fld e, iPr
| 409 ; T
| i P ok,
- H.C H :
Si| @ N e CO0H
3 C—0OH ! :
P - 3 J; : : COPh
s | & P N0,
al| _3 H H
BC P W
K| = ] » S04
Br | 53 v POH,
1 B P
Rl 4 : :
| "
wi 11 :
HE W
.Ilﬁ_ .el| ]

Aug 18 15:14 Meet ACD/Labs' ACD/Labs RSS Feed Sep 9 18:54 Making the M el
[@®e Llablogn |NOMAMEOZSK2 | Modifed 4] Page 1/t (¢ | Fragments:1 | CsHaNO« ||

il-ChemSkem 2-Database 3-ChemCoder

cken sich weitere Eigenschaften (Formula Weight).

Wenn man auf ,Formula Weight drickt (unten rechts) ergeben
sich weitere Moglichkeiten.
- |
Formula Weight
v Composition |

Molar Refractivity
Molar Volume
Parachor

Index of Refraction
Surface Tension
Density

Dielectric Constant
Polarizability

“ Monoisotopic Mass

utCollege! Sep 1 14:23 ACD/Labs and ScienceSe
| Compostion: C(40.82%) H(6.17%) N(9.52%) O(43.50%) |
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Man kann seine Molekiile auch per Knopfdruck benennen lassen. 5. Schritt: systematische

Bezeichnung
(englisch)

ients Add-Ons [-Lab ACD/Labs Help

X @7 QQ [ ] [5Fa e | & & | ~
G|+ ZABana|1 | RITIPE |66 P M2 &0
0 80 90 160

100 110 120 130 140 150 170 80 190 200

H,N-HC
CH
H Cf 2
=y
C—OH
4
L CL ]
= 2-aminopentanedioic acid =
L ] L} [}

Zum Abschluss dieses Tutorials méchte ich noch kurz ein erst Blick 6. Schritt:  3D-Modelling
auf die 3D-Modelle werfen.

11. Im ersten Schritt mUssten wir unsere Struktur missten wir 3D-

Optimization durchfiihren, allerdings kommt dann bei die-
sem Molekdil eine Fehlermeldung:

Structure should not contain non-expanded shorthand formulae

Schuld ist die COOH-Carboxylgruppe. Aber auch dafir gibt es ein
Tool.

W. Holzel 2008 @O
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7. Schritt:

CNOXS

Atomgruppen
expandieren

12. Meni Tools wahlen;
13. Expand Shorthand Formulae wahlen;

File Edit Pages |

Structure Draw
CYOX AL=N

ml?

B aQ |

7. & aalll,

20 100 110 1

Structure Properties Alt+Shift+S
Clean Structure F9
Check Tautomeric Forms Ctrl+Shift+T
3D Structure Optimization Ctrl+Shift+3
MassSpec Scissors

Show Aromaticity Ctrl+Shift+ A
Hide Aromaticity Ctrl+Shift+

I\Enamwsaz!moznn[jh:a%

Expand Shorthand Formulae

Ctrl+Shift+

Add Explicit Hydrogens
Remove Explicit Hydrogens

Ctrl+Shift+Y
Ctrl+Shift+R

Bring Bond(s) to Front
Send Bond(s) to Back

Ctrl+F
Ctrl+K

Auto Renumbering
Clear Numbering

Ctrl+Shift+N
Ctrl+Shift+L

Generate

Search for Structure...

Ctrl+Shift+ C

Calculate

W. Holzel 2008
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Bevor man ein 3D-Modell sich erstellen l3sst, sollte man sich tber- 8. Schritt:

legen, ob man das Modell mit oder ohne H-Atome betrachten
mochte. Ich stelle hier die Variante mit H-Atomen vor.

14. Tools wahlen
15. 3D-Structure Optimization (oder gleich die im gelben
Quadrat dargestellte Auswahl driicken).

=41 ACD/ChemSketel (Fre e) - amel2.sk2]
File Edit Eiges Jools T-plates Qphons roumems Add Ons l-lab ACD/Labs Help
smmuml braw | Structure Propertes Al shiftS I kg | Q.Q |||°°‘* -l | (¢ Fal @ Eﬁ| & | B I"""'|
& @ & |0 | CJeondtructwe /%-M(L §|§W¥|‘9¢>\@|O
0 ekl Founs C"I'Sh'ﬂ" 100 110 120 130 140 150 160 170 1g]
B ™0, ol 3D Siructure Optinmizst cw-sm-aﬂ - e
[ I .
o E——— 96, 80 Srusiure OpiimizElen
Ry g3 0. ShowAromaticity B e —————
c © il Hide Aromeaticity Ctel+ShifteH &N
= ; 0&CH
H 203 ' | Expand Shorthand Formulae  Ctrls Shift+F ]
N o Hoo-giel
w7 | AddExplicit Hydrogens Crl+Shift+Y uﬂHz
o = [ ! Remove Explicit Hydrogens  Ctrl+Shift+R H |:,lil
F| 4 : 2
n 40 : | Bring Bond(s) to Front Ctel+F HQ SEH
*| 3 ! SendBond(s)toBack CtrleK E
Si| 5 i
P q: | Auto Renumbering Ctrl+Shift+N
s | & Clear Mumbering Ctrl+ Shift+L
a| _: Generate L3
70
K Search for Structure... Ctrl+Shift+C
E F Calcylate »
Al ;

16. 3D-Viewer starten;

16. SD-Viewer

ns I-Lab ACD/Labs Help

Q \mllﬂm% \Eﬁ

@\Ew :sam@

/Ea-ra‘[]

0 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200

Das Bild, das man dann so ahnlich sehen sollte wird auf der nachs-
ten Seite gezeigt.
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7. Schritt:

®O6

Farbwahl im
3D-Viewer

Das vom 3D-Viewer erhaltene Bild ist nicht schlecht. Mdchte man
allerdngs diese Abbildungen kopieren/drucken, dann ware ein wei-
Rer Hintergrund Ressourcenschonender.

Auch begeistern mich tiirkisene Kohlenstoffatome nicht wirklich.

“"

. Im 3D-Viewer o6ffnet man das Meni: ,,
. und wahlt

| tlons:| ACD/Labs Help
g !I Colors...

Increase Radii by 5%
Decrease Radii by 5%
Radii...

Set Default Folder...
Prompt to Save Changes

Atom Information...

Fixed Angle Rotation Setup...

Labels Font...

Scale Labels

Load Settings...
Save Settings...
Set Default Settings...

Restore Default Settings

C #5 X:0.37 Y:2.52 Z:0.06

In der folgenden Abbildung sieht man meine Farbwahl: Hinter-
grund = weil}; Carbon = Kohlenstoff = schwarz.

Colors (]

B ackground: ||:| W hite ﬂ
Selection: |- Lime ﬂ
Elements

|Earbnn j

[ Alphabetical Order

o 0K | X Cancel |

? Help
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Das Ergebnis sieht man in der folgenden Abbildung:

%] [l )

File Edit View Tools Options ACDflabs Help
SH|[9 o | QUY@K Iy e I IS 1

NONAMED1.S3D | CsHaNOy

1-ChemSketch 2-Copy to ChemSk | 3-3D View
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