ChemSketch: Structuurformules maken
Heb je ChemSketch geïnstalleerd 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.
· [image: ]Draw In het draw-scherm kun je andere tekeningen maken (bv destillatie opstelling).

Als je ChemSketch start, dan zijn geselecteerd:
· werkruimte in structure-mode,
· normal tool om te tekenen,
· C is het geselecteerde atoom. Je kunt direct beginnen met het maken van je molecuul.
De gereedschappen en keuzes die je daarbij hebt worden hieronder kort uitgelegd aan de hand van de belangrijkste knoppen.
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[image: ]Clean structure
Klik hierop om de chemische structuur in orde te brengen.

[image: ]Draw chains tool:
Hiermee maak je lange ketens. Klik en trek de cursor door de werkruimte. Hiermee teken je een zaagtandstructuur.
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Weergave van je structuurformule Je kunt voor verschillende weergaven kiezen. C- atomen zichtbaar maken:
[image: ]Tools > Structure Properties en je krijgt onderstaand schermpje.
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De waterstoratomen 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 .
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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.
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Gummetje
Haalt één of meer atomen weg.

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

teruggaan.
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Select/Move
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-

-,
3

tekentje ziet:

Je kunt de structuur nu draaien
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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,
o eenklik op deze CHa geeft CHs-CHs,
« weer een klik op een C voegt weer —CHs toe.

Zo kun je ook zijgroepen maken: een klik op --CHz-- voegt weer —CHjs toe.
Maar dan als vertakking.

Een dubbele binding maak je door op een binding te klikken:

HLC—Clt, H,C=CH M6
CH, CH, “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, Cl) wordt aan de structuur toegevoegd.
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