Apps und Software // Strukturformeln erstellen

Fortsetzung: Marvin Beans
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Massenzusammensetzung (,Composition“) und die

Anzahl der Atome abgerufen werden.

3 Elemental Analysis X

Molecular weight: 60,052
Exact molecular weight: 60,021129369

Formula: CHO,

Dot-disconnected formula: Clli‘t)2

Composition: C (40.00%8), H (6.71%), O (53.28%)
Atom count: 8

Mass spectrum [m/z:
60: 1.00 61: 0.02
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LProtonation“ — pKa

Mit dieser Programmfunktion kénnen pKa-Werte be-
rechnet werden (oftmals geringfligige Abweichungen
zu den experimentell bestimmten Werten). AuBerdem
ist eine Darstellung der prozentual abgegebenen Pro-
tonen bei verschiedenen pH-Werten mdglich.
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Major Microspecies

Mit diesem Tool kann von einer gezeichneten Struktur
die Form berechnet werden, die bei einem bestimm-
ten pH-Wert mit gréBerem Anteil (> 50 %) vorkommt.
Dabei muss beachtet werden, dass bei der Eingabe
des pH-Werts mit Dezimalzahlen statt einem Komma
ein Punkt zu verwenden ist.

H.C OH H,C

Isoelectric Point
MarvinSketch kann von Molekllen den isoelektri-
schen Punkt berechnen, z.B. von Aminosauren.
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LPartitioning”

Mit diesem Tool kann die Mischbarkeit/Léslichkeit
prognostiziert werden. Mit logP wird der Oktanol-
Wasser-Verteilungskoeffizient bestimmt. Das LogD
Tool bertcksichtigt zusatzlich die Mdglichkeit, dass
eine Verbindung in verschiedenen Protonierungsstu-
fen vorliegen kann. Das bedeutet, dass hier ein ein-
stellbarer pH-Wert berticksichtigt wird.

,Charge“

Diese Programmfunktion ermdglicht eine Berechnung
der Partialladungen. Die verschiedenen Ladungen
werden Uber die Hartree-Energie wiedergegeben. Mit
einem Rechtsklick auf die Abbildung kann die Darstel-
lungsform verandert werden.
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