Apps und Software // Strukturformeln erstellen

3 MarvinSicetch 16.1
File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Services Help

oo C|XEE| Q& Qwon - o\Menuleiste

Allgemeine
Werkzeugleiste

> Zeichenwerkzeugleiste
=

Atomartenleiste —

Arbeitsflache

Vorlagenleiste

Marvin Beans

Die Marvin Suite ist ein sehr umfangreiches nichtkommerzielles Programmpaket
fur die akademische Forschung und Lehre. Sie enthalt neben dem eigentlichen Zei-
chenprogramm MarvinSketch das Programm MarvinView, welches verschiedene
3D- Darstellungen der gezeichneten Strukturen erméglicht. MarvinSketch ermég-
licht verschiedene einfache Berechnungen zu den gezeichneten Strukturen. Eine
Registrierung beim Hersteller Chemaxon ist fur die Verwendung erforderlich.

Material

Auf der Unternehmenswebseite www.chemaxon.com
im Menu Products weiter zu Marvin in den Download-
bereich navigieren. Bevor der Download startet, muss
ein Benutzerprofil (ChemAxonPass) erstellt werden.
Nach der Registrierung kann die jeweilige Version fur
das vorhandene Betriebssystem bzw. den Systemtyp
ausgewahlt und das Programmpaket heruntergela-
den werden.

Anleitung

Das oben abgebildete Programmfenster ist die Ar-
beitsflache von MarvinSketch, auf der gezeichnet
wird. Um diese Arbeitsflache sind verschiedene
Werkzeugleisten angeordnet, die das Erstellen der
Strukturen ermoglichen. Ganz oben befindet sich die
Mentuleiste.

Hilfreiche Voreinstellungen

Automatisches Anzeigen freier Elektronenpaare:
Zunachst 6ffnet man in der Menuleiste den Reiter
View und wahlt in der Auswahl Advanced. Hier kann
nun durch einen Haken bei Lone pairs das automa-
tische Anzeigen von freien Elektronenpaaren akii-
viert werden. Allerdings verwendet MarvinSketch
standardméaBig Elektronenformeln nach Lewis (zwei
Punkte statt einem Strich). Um die Elektronenpaare
als Striche darstellen zu lassen, 6ffnet man in der Me-
nileiste Edit und wahlt ganz unten die Schaltflache
Preferences. AnschlieBend wird der Reiter Structure
angeklickt. Unter General Settings aktiviert man das
Héakchen bei Show Lone Pair as Line.

Korrekte Darstellung von Formalen Ladungen:

Im gleichen Fenster (Menuleiste: Edit — Preferences
— Structure) kann das Hakchen bei Show Charge in
Circle aktiviert werden. Formale Ladungen werden
nun mit Kreis dargestellt. i
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