|SIS Draw (Windows versio 2.5)

ISIS Draw on helppokéayttdinen kemian piirto-ohjelma, jolla voidaan muun muassa piirtéa
kemiallisiarakenteita, reaktioyhtél 6itd ja yksinkertaisia proteiinirakenteita. Lisaksi ohjelmassa on
muutamia muita kayttokelpoisia ominaisuuksia. Ohjelmalla voidaan esimerkiksi laskea piirretyn
molekyylin molekyylipaino tai mé&arittaa molekyylin molekyylikaava. Tarvittaessa piirretyt kuvat
voidaan kopioida esimerkiksi tekstinkasittelyohjelmaan.

Ohjelman voi asentaa ilmaiseksi omalle koneelleen osoitteesta http://www.mdli.com/. Ohjelman
lataaminen vaati rekisterditymisté.

| SIS Draw -ohjelman ty6poyta

Kun ISIS Draw -ohjelma kaynnistetddn, avautuu valkoinen sivu, jonka laidoilla on kaksi
tyokalupalkkia (kuva 1). Vasemmala puolella oleva tyokaupalkki sisdtéd rakenteiden
piirtdmiseen tarvittavat tyokalut ja ylapuolella oleva palkki sisaltéa vamiita mallimolekyyleja eli
templ aatteja.
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Kuva l. ISIS Draw tyokalut.
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Jokaisesta kuvakkeesta ja niiden kaytosta saa englanninkielisid ohjeita (kuva 2) viemdlla hiiren
kursorin kuvakkeen pédle ja painamalla kuvaketta hiiren vasemmanpuoleisella ndppamella.
Ohjeet ndkyvét vain, kun kuvake on ahaalle painettuna.
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| Triple Bond Tool b =N
Click: Sprout a triple bond | Template Tool
Press-drag:  Diraw a triple hond Click: Place the template
Click a bond:  Change to a triple hond Click an atom; Connect the template to the atom
Fress-drag an atom:  Fuse the template to the atom
Click a hond; Fuse the template to the bond

Kuva 2. Ohjeita kuvakkeiden toiminnoista.
Templaatit

YIhadla olevasta tyokaupalkista 16ytyy mm. vamiita mallimolekyylejd, jotka nopeuttavat
rakenteiden piirtamistéd. Templaatit saadaan kayttoon valitsemalla aktiiviseks haluttu templaatti
ja klikkaamalla hiirella kohtaa johon molekyyli halutaan liittéa. Lisda piirtamista helpottavia
molekyylejaloytyy paévalikon Templates -valikosta, johon kannattaa my6s tutustua.

Piirtotyokalut

Piirtotyokalut valitaan aktiiviseksi klikkaamalla halutun tytkalun kuvaketta. Kuvakkeet, joiden
alareunassa on pieni nuoli omaavat useamman toiminnon. Muut toiminnot saadaan aktiiviseksi
klikkaamalla haluttua kuvaketta ja painamalla hiiren vasemmanpuoleinen painike alas ja
sirtamalla hiirtéa oikealle ja vapauttamalla hiiren vasemmanpuoleinen painike halutun toiminnon
kohdalla.

Piirto-ohjelmassa toimivat myds Windowsi sta tutut nappai nyhdistelmét.

Seuraavassa on lyhyesti esitelty vasemmanpuolen piirtotyokaluja:

DEE
Select -toiminnoilla pystytdan valitsemaan kokonainen tai vain tietty osa piirretysta rakenteesta.
Valintatyokaluja on kolme erilaista: Lasso Tool, Select Tool ja Molecule Select Tool. Molecule
Select Tool -toiminnolla pystytéan valitsemaan vain kokonainen molekyyli, kun taas Lasso Tool
ja Select Tool -toiminnoilla voidaan valita kokonainen molekyyli, yksittéinen atomi tai sidos tai
tietty osa molekyylista tai muusta objektista.

Kun Lasso Tool -toiminta on klikattu aktiiviseksi, voidaan molekyyli lassota painamalla
vasemmanpuoleista hiiren ndppantd. Kun ndppéin pidetddn alhaalla, voidaan haluttu kohde
ympyroida. Kun kohde on ympyrgity, vapautetaan hiiren vasemmanpuoleinen ngppéin, jolloin
rakenteen paélle ilmestyy kaden kuva. Nyt rakennetta voidaan siirrella ja sen kokoa voidaan
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muuttaa hiirelld, kun hiiren vasemmanpuoleinen ngppéin painetaan uudelleen alas. Aktiivisen
osan kokoa voidaan muuttaa, vetdmalla aktiivisen kappal een kulmista.

Muut Select Tool tyokalut toimivat vastaavallatavalla

g |

Rotate -toiminnoilla voidaan pyorittéa valittuja rakenteita. Valittavana on joko 2D tai 3D Rotate
-toiminnot. 2D Rotate -toiminnolla voidaan molekyylida pyoritella tasossa ja vastaavasti 3D
Rotate -toiminnolla kolmiulotteisesti. Kun Rotate -toiminta on valittu aktiiviseksi, voidaan
rakenteita lassota painamalla vasemmanpuol einen hiiren ndppéin alas. Kun rakenne on ympyroity,
hiiren vasen painike voidaan vapauttaa. Tamén jalkeen valittua rakennetta voidaan pyorittéa
hiirella, kun hiiren vasen ngppéin on alas painettuna.

©

Erase -toiminnolla voidaan poistaa yksittdisia sidoksia tai suurempia aueita. Hiiren nuoli
viedddn poistettavan sidoksen kohdalle, jolloin sidoksen ympérille muodostuu laatikko. Nyt
sidoksen poistaminen tapahtuu klikkaamalla poistettavaa sidosta. Erase -toiminnolla voidaan
poistaa myOs suurempia rakenteita siten, etta pidetdan hiiren vasemmanpuol einen painike alhaalla,
ja valitaan poistettava rakenne. Poistaminen tapahtuu, kun hiiren painike vapautetaan. Alueita
voidaan poistaa myos valitsemalla Select -toiminnolla haluttu alue aktiiviseks ja painamalla sen
jalkeen ndppéa mistolta Delete -ndppainta.
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Atom -toiminnolla pystytéan lisd&&maan piirrettyyn rakenteeseen mika tahansa atomi tai atomeita
tal korvaamaan olemassa olevia atomeita. Atomin korvaaminen tapahtuu valitsemalla Atom -
toiminto aktiiviseks ja valitsemalla tdman jalkeen haluttu hiiliatomi, joka halutaan korvata
Klikattuun kohtaan ilmestyy valikko, josta voidaan valita haluttu atomi tai se voidaan Kirjoittaa
itse. Liséks valikossa on More -valikko, josta voidaan itse méaritella atomin ominaisuuksia,
kuten varaus, isotooppi ym..

SN
Bond -toiminnolla voidaan piirtéa hiili-hiili-sidoksia. Kun valitaan Single Bond -kuvake
aktiiviseksi ja klikataan piirtoaustaa, syntyy hiili-hiili-yksoissidos. Vastaavasti Double Bond ja
Triple Bond -toiminnot antavat kaksois- ja kolmoissidokset.

|| =]

Wedge -toiminnoilla voidaan kertoa sidosten suuntautumisia. Esimerkiks Up Wedge kuvaa
ylospéin suuntautunutta sidosta ja Down Wedge alaspédin suuntautunutta sidosta. Sidos syntyy,
kun klikataan haluttua kohtaa, ja kun haluttu toiminto on valittu aktiiviseksi. Toiminnoilla
voidaan my©s muuttaa olemassa olevien sidosten suuntautumisia klikkaamalla hal uttua sidosta.
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Chain -toiminnoilla voidaan piirtsa hiiliketjuja. Chain -toiminnon ol lessa aktiivisena, painetaan
hiiren vasen painike alas. Kun hiiren vasen painike on ahaalla ja hiirta siirretéén, muodostuu
hiiliketjua. Hiiliketjun ollessa sopivan mittainen hiiren vasen painike vapautetaan.

s
Plus -toiminnolla voidaan lisété plussa reaktioyht&l 6on. SN Y Y pEI N
slol=ll=]=
Arrow Tool -toiminnoilla voidaan lisita erilaisia nuolia. 22|11
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Text -toiminnolla Kirjoitetaan tekstia. Text -toiminnolla Kirjoitettu teksti voidaan tarvittaessa
muokata paévalikon Text -toiminnoilla esimerkiksi kaavamuotoon.

Edella esiteltyjen toimintojen lisdks vasemmanpuoleisessa tyokalurivissa on myds muita
toimintoja, joihin kannattaa tutustua itsenai sesti.

Esmerkkeg a

Ohjelman kayton oppii parhaiten itse kokellemalla. Seuraavassa on esitelty muutaman esimerkin
avullalSIS Draw -ohjelman kayttoa

Esmerkki 1. Piirra annettu reaktioyhtdld ja mééritd ISIS Draw -ohjelmalla molekyylien

molekyylimassat.
0

/\/\/ﬁ\ (1o
NS /\/\)J\/COZEt

NaH

1. Avataan ISIS Draw -ohjelma.
2. Tehdaén auks Chain -toiminnolla sopivan pituinen hiiliketju.
SN

3. Lisétédn Double Bond -tominnolla kaksoissidokset ja Atom -toiminnolla happi.
0
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3. Lisdtéan Arrow -toiminnolla sopiva reaktionuoli jalisétéén tarvittavat reagenssit Text -
toiminnollareaktionuolen padllejaalle.
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4.

5.

Valitaan Select -toiminolla (EtO)2CO aktiiviseksi ja valitaan pagvalikon Text -valikosta
Formula, jolloin se saadaan kaavamuotoon.

K opioidaan edella piirretty |8htGaine ja siirretéén se reaktionuolen oikealle puolelle
valintatyokalulla. Taydennetddn molekyyli valmiiks Single Bond ja Atom -toimintojen

avulla.
0

0O (Et0),CO
NaH
M &éritetéan |8htGai neen ja tuotteen molekyylipainot. Valitaan aluksi 18htdaine aktiiviseks
Select -toiminollajavalitaan pdavalikon Chemistry -valikosta Caluculate Mol Values ja
siitéd edelleen Calculate. Avautuvasta ikkunasta poistetaan rastit muista kohdista paitsi
Molecular Weight ja hyvaksytdan painamalla Paste. Toistetaan samat operaatiot my6s

tuottedlle.
(e}

0 (Et0),CO
/\/\)J\ - /\/\/U\/COzEt
Molecular Weight NaH Molecular Weight
=112,17 =184,24
Esimerkki 2. Piirra
H
o)
CH,CH,
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Avataan uus tyhjasivu (File -> New).

Valitaan templaattipalkista sykloheksaani klikkaamalla kuvake aktiiviseks ja siirretdan
hiiren kursori tyOalustalla paikkaan, johonka lisdys halutaan tehdd Liitetéan toinen
sykloheksaanirengas edellisen viereen klikkaamalla valmiina olevan renkaan kulmaa ja
litkuttamalla hiirta niin, etté uusi rengas tulee kiinni edelliseen renkaaseen ja vapautetaan

hiiren vasen painike.

Up Wedge -toiminnolla lisétdan sidokset, jotka ovat suuntautuneet ylos. Lisétdan myos
kaksoissidos Double Bond -toiminnolla.

Sel

Valitaan Atom -toiminto aktiiviseksi ja vieddan kursorin nuoli osoittamaan hiileen,
johonka halutaan lisété ryhma. Tehdaan halutut lisdykset.
H
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CH,CH,
Jos halutaan saada kaikki vedyt ja hiilet ndkyviin, niin ne saadaan esiin muuttamalla
perusasetuksia (Options-> Settings) ja muuttamalla vélilehdelle Chemical Drawing
kohtaan Show hydrogen labels On All. Sielta |6ytyy muitakin asetuksia, joihin kannattaa
tutustua.
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