Tutorium zum Strukturformeleditor

Stand: 12.2.2008

Das folgende Beispiel ist konzipiert fir die nickgistrierte Version des Programms. Durch
eine Registrierung kann der Zeichenbereich vergtoBerden und es kdnnen vorgefertigte
Ringe und Ringsysteme schnell in die Zeichnung eiigjefverden. Die Registrierung wird
auf der letzten Seite dieses Tutoriums vorgestellt.

1. Erstellung einer Reaktionsgleichung

Ziel ist es, die folgende Grafik mit dem Strukturfeel-Editor zu erstellen.
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Zunéchst mussen grundlegende Parameter fur diaeng festgelegt werden:
1. Bei einfachen Reaktionsgleichungen sollte man die Bigdlange auf 30 einstellen.
2. Die Farbe steht standardmaRig auf schwarz und diggril3e auf 6.

Man beginnt mit dem Zeichnen einer Einfachbindung.Feld ,Linke Maustaste* muss die
Einfachbindung ausgewahlt sein.
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Einfachbindungen werden gezeichnet indem man mitimlkeen Maustaste auf den Startpunkt
der Bindung klickt, die Maustaste gedruckt halt amtider Maus in die Richtung zieht, in die
die Bindung fuhren soll.

Hinweis: Es werden nur Winkel zugelassen, die daishfien eines Sechsrings vereinfachen. Wenn mafa Fin
oder Siebenringe zeichnen will, wahlt man diese&asten ,RinggrofRe” aus. Soll der Winkel frei wédnisein,
muss der Button ,Raster ist an* gedriickt werden.

Nach dem Zeichnen der ersten Bindung werden dieeregit Bindungen wie oben
beschrieben eingezeichnet. Als Startpunkt wéahlt rearen der Endpunkte einer schon
bestehenden Bindung.
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Kommen wie in diesem Beispiel Doppelbindungen in Rmgvor, sollten diese nun
gezeichnet werden. Dafur wahlt man im Kasten ,Rebtdeastaste” das Feld ,DB* aus.
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Man klickt nun neben die Einfachbindung mit dertea Maustaste, die eine Doppelbindung
werden soll.
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Bei unserem Beispiel gehen vom Ringsystem Bindungerdaigine raumliche Orientierung
anzeigen. Diese Bindungen kdnnen im Kasten ,Linkedfizste” angewahlt werden.
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Diese Bindungen werden analog zu den ,normalen“aeimbindungen hinzugeftigt. Durch
Zurickschalten auf die ,normale* Einfachbindungnikgetzt auch gleich die noch fehlende
Einfachbindung eingezeichnet werden.
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Die letzte Bindung, die in der ersten Formel nodtitfist nun die C-O-Doppelbindung. Diese
wird nicht eingezeichnet wie die Doppelbindung inmg®ystem, sondern indem man im
Kasten ,Linke Maustaste* das Symbol der Doppelbimgdauswahilt.
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Diese Art von Doppelbindung, die zentriert verlawfird genauso wie Einfachbindungen
gezeichnet.



Nun mussen noch die Atome eingezeichnet werdenfiggéAtome und Gruppen kénnen im
Kasten ,Rechte Maustaste” direkt ausgewéhlt werded mit einem Klick der rechten

Maustaste an eine bestimmte Position in die Foemagefligt werden. In unserem Beispiel
sind dies das O-Atom, die OH- und die £8ruppe. (Die CHGruppe muss aus CH und
einerz zusammengesetzt werden.)
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Hinweis: Direkt nach dem Einfigen kann die Positimch Uber die Pfeile im Kasten ,Verschieben* genau
eingestellt werden.

1 [ Werschieben (

A ]
CE
Y i

Nun fehlt noch das zweite Edukt. Da es sich um &aemenformel handelt, wird diese als
Text mit der rechten Maustaste eingefugt. Buchstabemien hoch- bzw. tiefgestellt indem
man direkt vor sie bzw. < eingibt. Man gibt also in unserem Beispiel ,+ CH<ZN4n das
Feld hinter ,Text* ein und klickt auf das Feld , Ttéx
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Der Text wird dann durch Klicken mit der rechtenudtaste an die gewlnschte Stelle in der
Grafik eingefugt.
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Hinweis: Uber diese Funktion kénnen auch selteramat beziehungsweise Gruppen in Formeln eingezeichne
werden.

Nun wird der Reaktionspfeil mit der linken Maustagtie die Bindungen eingefligt mit dem
Unterschied, dass die Lange frei wahlbar ist. Di@kRensbedingungen werden mit dem
gerade beschrieben Textfeld eingeflgt.
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Da das Produkt dem Edukt in unserem Beispiel semel&tkopieren wir zunachst das Edukt.
Hierzu muss es als erstes markiert werden. Im Kadieke Maustaste® wahlt man das
gestrichelte Rechteck.
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Mit der rechten Maustaste zieht man nun ein Rechiacklie zu kopierende Struktur auf.

,7 CHa j

| |
+ CHN
| OH| 2 2
I
L _— _°

25 °c J{Ether

Als nachstes wahlt man im Menu ,Bearbeiten* den PyKlopieren® aus. Die Markierung

verschwindet. Um die Kopie zu erstellen wahlt mam Menl ,Bearbeiten* den Punkt
.Einfugen® aus. Die kopierte Struktur erscheint nlercht versetzt in einem gestrichelten
Rechteck.
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Durch Klicken mit der linken Maustaste in das Reckt kann man die Struktur an die
gewulnschte Stelle verschieben. (Klicken, gedrieken und dabei verschieben)
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Da aus der Carbonsaure ein Ether werden soll, mussdie OH-Gruppe entfernt werden.
Hierzu wird sie zundchst mit dem gestrichelten Redhmit der linken Maustaste markiert.
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Hinweis: Es macht einen Unterschied, ob das Rekhtét der linken oder der rechten Maustaste aufgemo
wird. Bindungen sind im markierten Bereich beim Aahen mit der linken Maustaste nur dann, wenn ihr
Anfangs- und Endpunkt innerhalb der Markierung siBdim Aufziehen mit der rechten Maustaste reicht e
wenn nur einer der Endpunkte innerhalb der Markigrigt.

Wenn man nun die Entfernen-Taste der Tastatur tinierischwindet die OH-Gruppe aus der
Formel. Jetzt kbnnen, wie oben bereits beschriethennoch fehlende Einfachbindung, das
O-Atom und die CHGruppe eingeflgt werden. Zuletzt wird mit Hilfesd€extfeldes noch
das zweite Produkt hinzugefigt.
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Fertig! Wenn Sie alle Schritte erfolgreich durchget haben, haben Sie die gewlnschte
Reaktionsgleichung gezeichnet und eine Menge UleNdrwendung des Strukturformel-
editors gelernt.



2. Reqgistrierung

Durch eine Registrierung, die 5 € kostet, konnee 8ie Weiterentwicklung dieses
Programms unterstitzen und zwei zusatzliche Fumgtidreischalten:

1. Die Zeichenflache kann auf maximal 1200x1000 Pweegrof3ert werden.
2. Einige Strukturelemente kdnnen durch eine Auswaibhter eingefiigt werden.

Fur die Registrierung klicken Sie einfach auf den Z&#ng. Das weitere Vorgehen wird
Ihnen dann erklart.
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Wenn Sie nach der Registrierung auf den Benzolrifgkdsh, erscheint die Auswahl mit den
verflugbaren Strukturelementen.

Auswahl

B

(@) Linienlange 30

(71 Linienlénge 40

Ein Klicken auf eines der Strukturelemente fligtsd&ein markierter Form auf der Zeichen-
flache ein. Sie kbénnen es nun mit geklickter linkk&austaste an die gewtinschte Position auf
der Zeichenflache verschieben. Hier gezeigt am Bdidps Benzolrings.

2. Formel-Editor
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Dieses Tutorium ist ein Produkt von SimpleSoft cBliolz Wengst GbR. Es darf nur zur nicht kommelezel
Nutzung verwendet und weitergegeben werden. Wiitermationen auf www.strukturformeleditor.de



