Computer im Studium und Chemieunterricht
Sebastian Musli
musli@uni-muenster.de

| 1) Grundfunktionen von Chemsketch
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Structure/Draw: zwischen den Modi hin und her schalten
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1) Neue Datei 6ffnen 2) Datei 6ffnen 3) speichern 4) Datei drucken 5) Datei als pdf speichern

EJ Rickgangig machen und wiederherstellen
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1) Atom/Molekul entfernen 2) ausschneiden 3) in Ablage kopieren 4) aus Ablage einfligen

Q|Q oo -] °G Gl GroRen verandern

A Template — Window anzeigen

&
Molekilname generieren lassen

| 2. Funktionen im Structure — Mode

&

alol@
1. 2. 3.

>

T [N [+ ] ] [][2]%] &) [&E] /@]
5. 6. 7. 8.

1) auswéhlen und verschieben

2) auswahlen, verschieben, vergroRern

3) 3-D Drehung

4) —7) Zeichenarten

8) — 11) Auswahl verschiedener Bindungstypen
12) Negative/Positive Ladung anbringen

13) Reaktionspfeil

14) Position einzelner Atome veréndern

15) — 17) Positionen von Bindungen verandern
18) — 19) horizontal und vertikal drehen

20) ausgewahltes Template (z.B. Kohlenstoffkette) einfuigen
21) Struktur bereinigen (Grafik optimieren)

22) Tautomere suchen
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23) 3-D — Optimierung

£ In diesen beiden Mendis konnen Elemente oder auch Verbindungsteile
z=el [CE] ausgewahlt werden.
&
- Mit kann ein text dem Molekdil hinzugefligt werden, mit R, ein R fir
@2 Reste an den Molekiilen.
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Mit i1 konnen die Atome im Molekil durchnummeriert, bzw. ihnen
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Eigenschaften zugeordnet werden.
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Der Button [===51 6ffnet ein Meni mit vorgefertigten Strukturbausteinen, wie
Aromaten oder Sulfonsauregruppen etc.

| 2. Funktionen im Draw — Mode
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markieren / verschieben

Objekt markieren und um die eigene Achse drehen

Punkte verschieben

Text(feld) hinzufligen
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Objekt in den Vordergrund / den Hintergrund riicken

EI Verschiedene Objekte gruppieren/entgruppieren
@lﬁl‘dﬁj Objekt vertikal / horizontal / um 90° Drehen
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= linksblndig / zentriert / rechtsbundig ausrichten

Objekt unten / mittlisch / oben ausrichten

Vertikale Leiste:

|/|(-f|("7| <>|Verschiedene Linien und Bdgen zeichnen
;‘ Pfeile zeichnen

Dlolola Verschiedene Formen zeichnen

/ Text hinzufugen

— IC 1 Klammern und Legenden hinzufligen



| 3. Chemsketch — Spezialeinstellungen
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Wie kann ich alle Kohlenstoffatome anzeigen lassen?
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Comman ]Atom | Bond |
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3 oss Dut Inyalid Atom
Size

- Autoﬂ wrbol Size | 10 -

Bond Length |29 mm 3

Atom Style Bond Style
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e Wie installiere ich neue Templates?
.. “ .
1) Meni ,,Templates” - Template Organizer
User Template Window Organizer E
Templates
[ Lab Kit A | ¢ Standard
[ ] Labels b | -
[] Lattice £ User
[] Lewis Structures o+ all
[] Monocyclic Alkanes =
[] Monomer Templates )
[] M-Containing Groups Fized: 10
[1 N-Rings o Available: 0
[\{f Newman Projections
[] O- and S-Rings E
[ Orbitals
[«f Phosphorus Compounds
L] Polycyclics Madify..
[] Polygons ' —
[] Polylines
[ Reaction Symbols Bemave
[] Rings =
[] 5P Synthesis Resins [l Open Document
c:hacdireebhitemplatetalk aloid sk 2
o 0K | x Cancel “? Help | - " .
2) : Option ,,New* wahlen
Create User Template
Template: |
Document: [CAACDFREESATEMPLATE \Laborgeraete.sk2
3) " Ok | x Cancel | ? Help |

1)
2)
3)

uber den [....] - Button Template — Datei auswahlen und Namen geben.

Molekdule ins 3D — Format bringen
Molekiil zeichnen
Unter ,,tools", ,,3D — Optimization* wahlen

Unter ,,ACD/Labs“ Option ,,3D Viewer* wahlen.




e Molekdle als Grafiken abspeichern

1) Molekul zeichnen

2) Unter Menipunkt ,,File”, Option ,,Export* wahlen.

3) Format aussuchen (bestenfalls *.gif)

4) Datei benennen und im gewtinschten Ordner abspeichern

e Im 3D Viewer Molekdle als Grafiken speichern
1) Computertaste ,,print screen® oder ,,print“ driicken
2) Zeichenprogramm 6ffnen (z.B. Irfan View)

3) Option ,Einfligen* im Zeichenprogramm wahlen
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4) Den Bereich mit dem Molekil ausschneiden
5) Noch mal Option ,einfligen“ nutzen
6) Datei abspeichern

| 4. Funktionen im 3D Viewer

Aus verschiedenen An3|chten waéhlen. Draht, Stick, Kugeln, etc.
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w‘ple‘b Kugelgrofien verandern
Hl'ﬁ’ ?’? Absténde, Winkel etc. einzelner Atome angeben

|§=l 3D Optimierung der Struktur
& Farben umdefinieren

@ 1) Autorotation 2) Autorotation mit wechselnder Darstellung

Chemsk | D Wechsel zwischen Zeichen- und 3D - Programm



