Kurzanleitung ACD/ChemSketch
ACD/ChemSketch ist ein freeware-Programm und unter

http://www.acdlabs.com (Menipunkt free stuff) erhaltlich.

Die Datei chemsk40.exe ist 5.4 MB groR. Zur Installation i e

werden 10 MB freier Speicherplatz auf der Festplatte B e

b.endtlgt." . el s

Ein ausfihrliches Benutzerhandbuch (.pdf-Format) kann MSH 2L3 Canara

geladen werden. Patches und Zusatzprogramme werden T°"-Ff$;§_gi1°gg S0tgeeo

ebenfalls angeboten. o e ACD/ChemSketch

Mithilfe dieses Programms lassen sich Strukturfomeln
erstellen und die Eigenschaften der dargestellten Verbindungen berechnen.

Die erstellten Formeln kénnen entweder direkt Uber die Zwischenablage in andere Anwendungen
eingebunden werden oder exportiert werden (z. B. als .gif, .tif, .wmf, .bmp).

Formeln werden im Structure-Modus erstellt. Reaktionspfeile und andere Zeichenobjekte werden im Draw-
Modus gezeichnet.

Erstellen einer Strukturformel (Structure-Modus):

C-Kette zeichen: “C’ auf linker Menlleiste anklicken, auf Zeichenflache klicken. Bei gedriickt gehaltener
Shift-Taste mit linker Maustaste Bindungen ziehen.

PSE: Durch Anklicken des PSE-Fensters 6ffnet sich ein PSE, in dem durch Anklicken des entsprechenden
Symbols ein Element ausgesucht werden kann. Es wird in dem Vertikalmen( aufgelistet und kann von dort
aus weiter verwendet werden

Mehrfachbindungen: Auf Bindung mit linker Maustaste klicken.

Atome oder Atomgruppen durch andere ersetzen: Atomgruppe aussuchen und zu ersetzende Gruppe
anklicken.

Tool-Fenster benutzen: Tool-Fenster “ Structure Properties” 6ffnen. Nach Markierung eines Atoms oder
eines Molekilbereichs im Tool-Fenster entsprechende Option auswahlen und mit apply auf den markierten
Bereich anwenden.

|Hinweis: Fir Schulchemie: “Common” 0 “Show Carbons” 0 "al’ aktivieren!|

Position von Atomen innerhalb einer Atomgruppe &ndern: Symbol (change position) in oberer
Menileiste anklicken, Atomgruppe in der Formel so oft anklicken, bis gewlinschte Position erreicht ist.

Molekil aus templates einfligen: Template 6ffen, Molekil im Structure-Modus anklicken. Durch Klicken mit
linker Maustaste auf Zeichenflache einfligen. Ein Klicken der rechten Maustaste beendet das Einfligen.

Fangraster ein- und ausschalten: Option in Menlleiste anklicken.

Beispiele:
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® “C’ aus linker Mentileiste auswahlen, Kette mit finf C-Atomen mit gedrickter shift-Taste und linker
Maustaste ziehen.

® Bindung anklicken, um Doppelbindung zu erzeugen.

® Auf linker Mentleiste Symbol zum Ersetzen von Atomgruppen (“abc”) anklicken, auf rechtes C-Atom
klicken und COOH aus der Liste auswahlen. Expand anklicken.

* Aus linker Menileiste “N’ auswahlen, am zweiten C-Atom von rechts eine Binding nach unten ziehen bei
gedruckter shift-Taste.

* “0O’ auswahlen, Bindung am dritten C-Atom nach oben ziehen.
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e “H’ auswaéhlen, von den entsprechenden Atomen in der Zeichnung Bindungen ausziehen.
* Formel markieren (mit Lasso) und tber die Zwischenablage z. B. in Word-Dokument stellen.

b)

* Im structure-Modus aus Template “aromatics” Benzolring auswahlen.

® Tool-Fenster 6ffnen, Ring markieren, show carbons “all” inaktivieren.

® “C anklicken, Bindungen anklicken, bis Einfachbindungen entstehen.

* “O’ auswahlen, OH-Gruppe mit Bindung

® In Draw-Modus wechseln

* Mit gedriickter shift-Taste Kreis ausziehen.

* Kreis in Ring einfligen. Fanggitter ausschalten (Options), um den Ring besser positionieren zu kénnen.
® Freie Elektronenpaare zeichen (Draw-Modus!)
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ursprungliche OH-Grupppe durch —CHj; ersetzen!

* Aus“Template windows” Sugars: alfa-D-Pyr auswéhlen.

* zwei Mal“a-D-Glucopyranose” kopieren.

* Molekule markieren, aus Tool-Fenster bei “ Show carbons” “ Al inaktivieren.

® -OH-Gruppe durch —CHg3; ersetzen (dazu “ C” auswahlen!)

* Andiese —CH3-Gruppe —OH binden

* Ein Molekul markieren und die beiden —OH-Gruppen reagieren lassen (= Molekil auf anderes schieben!)



ACD/ChemSketch im Structure-Modus
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ACD/ChemSketch im Draw-Modus
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N {?owgtrerr'ugzer Der Draw-Modus funktioniert wie ein

9 Ubliches (Vektor-) Zeichenprogramm.
legen
= ‘ .
. gruppieren oder Linien und Standardformen kénnen aus
o bearbeitet Gruppierung der linken Meniileiste ausgewéhlt werden.
Punkte aufheben RegelmaRige Formen (Kreise, Quadrate)

(@) erhalt man durch gleichzeitige Driicken der
Shift-Taste beim Ausziehen mit der linken

D Maustaste.

&j - Gruppierungen, Objekte in den Hinter-

bearbeitet oder in den Vordergrund legen, drehen,

Text kippen und ausrichten sind méglich.

[ ] Mit Tools kénnen Linienstéarke und —farbe

E,_-j und Fiallungen ausgewahlt werden.
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