ChemSketch: Structuurformules maken
Heb je ChemSketch geinstalleerd en je start het programma, dan krijg je een
grotendeels leeg scherm: je werkruimte. Met daarboven taakbalken. Als hieronder.
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De werkruimte (het scherm waarin je tekent) kan 2 toestanden (modes) hebben:
Structure In dit scherm teken je de chemische structuren.
Draw In het draw-scherm kun je andere tekeningen maken (bv destillatie opstelling).

Als je ChemSketch start, dan zijn geselecteerd:
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s e Cis het geselecteerde atoom.
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Atoom selectie

Links van het tekenveld kun je atomen selecteren. Standaard is C
geselecteerd. Bij het tekenen krijgt een C automatisch het juiste aantal H-
atomen. Als je een ander element selecteert, bijvoorbeeld O dan krijgt
deze O ook automatisch het juiste aantal H-atomen.

Normal tool
Met het normal tool gereedschap teken je koolstofverbindingen:
e één Klik in het werkveld geeft CHa,
e een klik op deze CHa4 geeft CH3-CHs,
e weer een klik op een C voegt weer —CHs toe.
Zo kun je ook zijgroepen maken: een klik op --CHz-- voegt weer —CHs toe.
Maar dan als vertakking.
Een dubbele binding maak je door op een binding te klikken:

Hsc_':{"z Hzc:cb HC%C
CH, CHs "“CH,
één click nog een click

Je kunt ook een atoom veranderen ( C naar O biivoorbeeld) of een ander
atoom als zijgroep toevoegen. Selecteer een atoom uit de linker
selectiebalk. Bijvoorbeeld O, N, CI.

Trek met de linker muisknop ingedrukt vanuit een C-atoom en je nieuwe
atoom (O, N, CI) wordt aan de structuur toegevoegd.

Standaard zie je niet alle C-atomen maar dat kun je veranderen . Zie
verder: “Weergave van je structuurformule”.

Gummetje
Haalt één of meer atomen weg.

Ongedaan maken
Je kunt door te klikken op de “maak ongedaan-knop” tot 50 stappen
teruggaan.

Continous tool
Maakt een nieuwe binding (zijgroep) aan een atoom. Bijvoorbeeld:
selecteer een atoom uit de linker selectiebalk.
¢ KiIik op een atoom in je structuur (het atoom licht op),
e Klik nogmaals en je nieuwe atoom wordt aan de structuur
toegevoeqd.

Clear Structure
Klik op deze knop om de structuur chemisch kloppend te maken. (atoom-
afstanden, bindingshoeken).

Door meerdere keren te klikken krijg je ook iets verschillende weergaven.
Kies er een uit die je bevalt.



Select/Move
e Klik op de structuur of: trek een kader rond je structuur. Deze is nu
geselecteerd en kan verplaatst worden. Of weggehaald met “delete”.

Rotate
@ Klik de rotate-knop en dan je structuur. Er komt een rood cirkeltje met een
+ teken in de formule. Klik aan de rand van de structuur tot je het draai-

tekentje ziet: e

Je kunt de structuur nu draaien.

., Draw Chains Tool
Met dit “keten gereedschap” maak je lange ketens. Klik en trek de cursor
door de werkruimte. Zo kun je bijvoorbeeld eenvoudig stearinezuur
maken: C17H3sCOOH.

w? | Trek een keten van 18 C-atomen:
CH CH JLH-. _.CH .CH CH JCH JLH, _CH
Hc” TH, <TH, <TH, TH, <TH, TH, TH, TH, °

—é' * Bevestig 2 O-atomen met het Continous Tool: OH

|
CH, .CH, .CH, .CH, .CH, .CH, .CH, .CH, _CH
H.c”  CH, GCH, <CH, <CH, <CH, CH, <CH, CH, OH

A Click (Normal Tool) op een C-O binding om hem dubbel te maken:
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CH CH CH CH CH CH CH CH C
LHp CH;, CH; CH; CH, CH; CH; _CH; .C_
HiC > > 2 Ha 2 CH» > CH; OH

Weergave van je structuurformule
Je kunt voor verschillende weergaven kiezen. C-atomen zichtbaar maken:

Tools > Structure Properties en je krijgt onderstaand schermpje.



Properties

Current Style Bij “show carbons” kun je kiezen voor
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De waterstofatomen komen automatisch in het juiste aantal aan de C’s. Wil je de H-
tjes allemaal apart zien dan kan dat als volgt:

Tools > Add Explicit Hydrogens T ’ W P
/ ~
N _& c/
Bijvoorbeeld propaan: H=C78 W VS /
H':‘/C\ H / ™H
H H

Add Explicit Hydrogens na “Clear Structure”

Met “Explicit Hydrogens” heb je als het ware het aantal H’s aan een C definitief
gemaakt. Je kunt nu niet meer door een binding aan te klikken deze binding
veranderen in dubbel of drievoudig. Als je dat toch wilt dan kun je natuurlijk altijd
terug met de “ongedaan maken’-knop.

soo lemplates
EE Klik je op de template button dan krijg je toegang tot een groot aantal

kant en klare moleculen. Kristalstructuren, elektronenformules (Lewis)
enzovoort. Klik je favoriete structuur aan en klik opnieuw in je
werkruimte: daar staat hij.
In principe kun je de template in je werkveld veranderen of koppelen
met al aanwezige structuur. Dat kan op verschillende manieren:

e bindingen over elkaar schuiven klik en zij smelten samen,

e atomen over elkaar schuiven en klik...

¢ verbindingen maken met de Continous Tool

Ontdek de mogelijkheden door uit te proberen.
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Radicals
Radicalen lijken op templates. Alleen hebben radicalen steeds één
verbindingspunt om ze te koppelen aan andere structuren.

Selectie tool
Een selectie maken kan met een rechthoek. Maar je kunt ook kiezen

voor een lasso.

Met een lasso kun je dan een gedeelte van een structuur selecteren.

Tekentje bij atoom
Wil je een ion of radicaal? Klik op het gewenste teken:

=)= — [ L 1] -
En daarna op het betreffende atoom.

Polymeer
Klik op de polymeer haken en dan op je structuur.



