MOSTER



Michael Ringgaard, Orfeus

September 1990

MOSTER

Referencemanual




MOSTER
3D molekylemodeller

Version 1.07 - september 1990
Udviklet af Michael Ringgaard, Sunset Software for

Orfeus
Graham Bells Vej 1A
8200 Arhus N

ISBN 87-89567-05-6

Copyright © 1990 Orfeus

Werks Offset - TIf. 86 19 11 39



Indholdsfortegnelse

Introduktion ........ 5 R el B Bkl A iR ARGAE s BeREEEE
Faciliteter i MOSTER
171 R I I TN T Iy
Opstart og afsnining af MOSTER. . . v vcoivmsmin ooy abonsons
DEETIPPBYERIE - . . o v 0 s im s m s Wos 50 £ 3 5 9 £ i b0 s B 2
TELOOONIEL. | » v o, w0 o 3 105 2w s 0 0 v e s, 6 56w R e

..................................

Atomer e 8 & & % o 9 0 0 T B B S S BB @ & & & & o & & & & & 5 & & & & & & & 8 s 4 s B8 8 80 00
Tilfgj atom
Fjern atom

------------------------------------------

.........................................

Markeringer ........... o o e o e N A LB Y RES BT
MAKer Alle . o ov v i evn e e e s e s e e e e e A
Anmuller markning . . ... ... .
INVErer METIING ¢ v cxnsminine v bas hEs i S s CENEp@ET & IBES
IVIGTREE BEOIHEYING v v <o 5 v 5 Ss s om B 90 % 90 0 900 5 908 08 % 0 & 60 00 30w 35505
DRG0 .\« e 5s s 5 50w @ B § 659 5 § @ 458 & 5 Sog = TONNENT
IARCREERERPIIEIG o . o o i i g s 0 i B0 W il MRS B
Marker F-bindinger . ..................... PR 505, - T A
Markpr OFIPe "« i s i h s R SR R I iR i s R A

Kamera ............... iR R R AR e R B R RG AE TAEE
EIINOR v s s d hd 0@ 30 8 53 kb 58 50 5 b ok Bk S 007 BN BslEu Y
ROIBHION. v smsmsn s pmamss i Bs RN BRI B i b PBeTwd

ROIGO6 DI aRSeN o v ow vim p b s o wE 3s sy o b a i vt el
ROWOOA OM YRESOR 4w swewsswsnsmswsss b s 5 s 54 023 2hs
RIOEAHON G0 BRSO & w5 0 v wom a0 8 00 % w08 0w wim 5 1 8 a0 w0l BOR o b v
Rotation om binding
Zoom

.................................

............................................

..........................................



Bindinger . .... W N W R S W N B O TSR

L DTN o e o v o oom sy 5 9 2 00 0 i TG0 S B ¥ e ) S B 17
Fiembinding ......... ..o 18
Andring Bf PIINESIVER. .« v cue sin wim ot i moat s vt 0 o 0 o0 & 18
EOREIIIING o s w0502 508 5 5 ik bonrn o x st wion w s 8 250 4 o Bt 1 5 18
DIODBOIDINAING - - 52500 5 0 &0 5 5.5 5 5 5om i m iom o o momt v i o o o 19
TEPPEIOINE « o o s oo vw s wwis e 3 v s 0 hod b s w0 SR FR 35 19
Setbindingslengde . .. ......... ... i 20
Torsionombinding . . ...... ... ... .. 21
St IOrsion . . ... 21
Grupper ............ 0 T g N S N S § ] FEEEE T 22
THE BYUDION - 515 55 & 5ok 5m oo wodh 5 5w om0 s U VS 22
CIBER BPUDDO 55 55 4 5 8 505 605 Sk 506 3 0 ¥ 50 8 ook 5 o 5 0 o o o s 0 9 1 & e 22
HISHE STUDDE -« oo oo ma s a0 NS SSRGS BT T ok 3 W6 e s 23
S e« o g s 0 ¢ 6 SR 0 Y L e T Sy T 23
Hent gruppetabel . . . ... . ... .. . .. 24
Gem grupPEtABEl ; ;.o 5 o i b v s nn i i s s s e b e e w s ae 24
Fragmenter ........ YU —— s e ww Wk 5§ e S 25
L TEARTORAEL 5 4 on v on s o v 3 w0 v 500 s e o w0 e ol DN A e T 44 25

E IO SESICIE 5 5o 55 5 5 6 ok s m o8 & moo o m o s v A W e B2 A 26
MOleKYIRY < o5 506 v 5 5 6 50 oot 6 D e it w e « Y sl i e § gl AR |
DAVESIRIERNEE. & 5 5 2.8 1% @ 4wk F8 #2554 b o s 50 o s & sinain 27
Eletit OIRlwlR: & g oo s o5 os 50 55 F 0 5 B 5E B € s vt 0 o o o m A 28
CIEETBIEENI0:. v\ vv 5 2 o vt e 3 00 0 Bl o 2 1 8 0 B 06 9 TR 28
Gem i MOBILE-fOrmat . .. .....ovtiniite e e 28
Udskrivmolekyle . . .......c.ocviiiiiviirmevnnsninssnns 29
DRIIE BEOMIEE G & cm o on moms n 0w o s s s v s SR e s G 29
VS BRI 5.5 5 15 2 5 5 s mom = oo 59500 5 50 90 ¢ o o s Sy LORRPETL LR, O REREEY 30
SUCL 5 & 55 59 8 0 805 8 500 3 508 90 Bk i 56 5 e & o o 3 o o o mwm ot o BB 30
LI o« o 5 s s (3 5 05 0 80 0 0 06 B el B 6 8 e & o ENLL D 30

iv



BIATE HIOT < s o i o romomonsmmomemenbasi AdBiUER 838535043 31
ABDEIOr  c:ncpiics@sniihas G50 iNEs R sRsNsNEREEHam LR 32
B R s DD IMT T 32
CHECE-TOMSIENIR: o o yov s wuw i mesm s muw s wow s o 6w s ms e ssc s 0 0 win 3
A o -4 a3
VEIZNY OPEAVE . . . ittt ittt it e s 2
WIB OPEBYE s s e v s s s mmoon s e b et S d G E IR RE I B ETY 34
OPSBIOMIYE x50 5 5 506 00 585 606 ok 0w 55 s 50 40 o8 5 RS BB R B AS 35
BUpIEOR] v i ninmamimsnnrmsnsnibibd EINIBENEIHES a3y
T T T IT LT 35
POrSpekiiv: . voopmsmusaoms oo 50 5ow s 6 008 508 0% 5 6 5 0w wow 0 v % 36
Plan ... e e e 36
Vishydrogen ......... ittty 37
WIS JADBIE .« & o o comn v i o v om0 o 0 s om0 &l B IR 37
Appendiks A: Installation ................. - e e 3 e ik ki 38
TOSEARAKIONE . ..o 2on o s o0 mmcm oo 0 0 0 o o 3 o B ot e e & ome @ s Sl B B 38
DRECEE 55 5.5 5 10 & st i o o e o o e s 00 o 2 e e T e ) 4 B 39
Dansk ICENSEE . oo vsmanssdi B85 issv s MiNs NEF RS REH 5 MG S 39
Appendiks B: TUTBUILD .........cc000evsues B R B W 40
Appendiks C: Atomtabel filformat ...........cccvveuernns 41
Pormaraf ELEMENTS.TAB oo a6 nih-55 856 158504 5 5% #id 41
Overseticlse af atomitabel. oo smsmsmsmasims o s myss amsmamswe 43
Grammatik ... coucmes v pis BaF i Vs EI TS H S wE S D W 8 W s ws 43
Appendiks D: Printer definitioner ........... R — 44
Format af FRINTERS.IDEF . i v ssnenmcsws cumamesssss s 44
Appendiks E: MOSTER i kemi-undervisningen . .............. 46



Introduktion

Faciliteter i MOSTER

MOSTER er et grafik-baseret varktgj til at opbygge tredimensionale modeller af molekyler.
Modellemme kan enten vare kugle- eller stregmodeller. Opbygningen foreglr interaktivt ved
hjzlp af en mus. Man starter med en grundstruktur (et methanmolekyle), som man udbygger
ved at udskifte hydrogen med atomer af andre typer. Nar der tilfgjes alomer, kan der opst dbne
valenser, og disse fyldes s& automatisk ud med hydrogen. I stedet for at udskifte et hydrogen
med et andet atom, kan man udskifte med en gruppe af atomer (f.eks. en alkoholgruppe).
Modellen kan si drejes og flyttes, siledes at den kan ses fra alle vinkler.

Desuden indeholder MOSTER en Tutor, siledes at lereren kan lzgge en rakke opgaver ind,
som hver gér ud pa at opbygge ct bestemt molekyle. Eleven opbygger sd molekylerne og kan
f& checket, om disse er rigtigt opbygget.

Musen

Nasten al brug af MOSTER foregér ved at klikke med musen forskellige steder pd skaermen.
MOSTER kraver en Microsoft (TM) kompatibel mus med mindst to knapper, samt at det er
installeret en Mouse Driver (se Appendiks A). Hvis ikke andet er nzvnt, er et klik med musen
altid med venstre knap p& musen.

Opstart og afslutning af MOSTER

MOSTER startes ved at taste MOSTER nir man stir i DOS-prompten. Man kan angive
forskellige argumenter pA kommandolinien, og den fulde syntaks for MOSTER kommandoen
er:

MOSTER [/O <tal>] [/G <filnavn>]

Hvis man angiver en /O parameter efterfulgt af et tal, kan man @ndre pA det maksimale antal
objekter (atomer og bindinger), man kan have i et molekyle. Hvis ikke andet angives, er 500
objekter standard, men alle vzrdier mellem 1 og 2000 kan valges.

Hvis man angiver en /G parameter efterfulgt af et filnavn pd en gruppetabel, kan man
bestemme, hvilken gruppetabel der skal hentes ind fra starten. Hvis ikke andet angives, er
gruppetabellen STANDARD.GRP.



Nér MOSTER startes, kommer en intro-dialogboks op p4 skarmen, hvor bl.a. versionsnummer
er angivet. Ved rapportering af fejl, skal dette nummer opgives. Der klikkes pd Fortset.
Herefter vises et methanmolekyle i modelvinduet, og man er sa klar til at begynde at opbygge
molekylemodeller.

Nér man gnsker at forlade MOSTER, valges Slut i filmenuen. Hvis man har lavet @ndringer
1 molekylemodellen, som ikke er gemt p4 en fil, kommer en dialogboks op, som giver mulighed
for at fortryde afslutning af programmet. Hvis man gnsker at afslutte alligevel, klikkes pa Ja.

Skarmopbygning
| Faler Harker ing Atones Bindinger Kanera  Tutor  Opsatning
lrlnEIT(-R - £ 3 e : el e iRy TESus T = -:-Sr_a.tu.g.-'
[ I i [=

| s 0 | carbon sp3

Figur 1. Skermbilledets udseende, ndr MOSTER startes.

I figur 1 ses hvordan skzrmopbygningen er i MOSTER. De forskellige felter har fglgende
funktioner:

1. Dette er modelvinduet. Her vises det molekyle som er under opbygning.
Man kan klikke pé de enkelte atomer og bindinger.



Hvis man klikker med venstre knap pa musen, vil atomet eller bindingen
blive markeret. Hvis det var markeret i forvejen, vil markeringen blive
slettet. Se ogsé side 9.

Hvis der klikkes med hgjre knap p musen pé et hydrogenatom, vil dette
blive udskiftet med den atomtype eller gruppe, som er vist i felt 7.

Hvis man klikker med hejre knap pA musen pa en binding, vil bindingen
skifte bindingstype. Hvis det er en enkeltbinding, man klikker pa, vil
denne blive lavet til en dobbeltbinding, ellers vil den blive lavet til en
enkeltbinding.

Dette er menulinien. Hvis der klikkes pa en at felterne i menulinien, vil
der fremkomme en rullegardin-menu. I disse menuer kan man si vzlge
forskellige funktioner.

Dette er ikonboksen. De hyppigst anvendte funktioner, som findes i
menuerne, kan ogsi vzlges ved at klikke pa ikonerne i felt 3. Tkonerne
svarer til fplgende funktioner i menuerne:

1) Roter om x-aksen (pos) 2) Roter om x-aksen (neg)
3) Roter om y-aksen (pos) 4) Roter om y-aksen (neg)
5) Roter om z-aksen (pos) 6) Roter om z-aksen (neg)
7) Zoom ind 8) Zoom ud
9) Tilfgj atom 10) Fjern atom

11) Fjern markering 12) Check molekyle

Under og til hgjre for modelvinduet findes to rullebjalker. Disse bruges
til at flytte molekylemodellen til hgjre og venstre, og op og ned. Man kan
enten klikke pa pilene for at flytte et halvt skarmbillede eller klikke idet
gra eller hvide omride for at flytte til et bestemt sted. Den hvide boks
angiver hvilket udsnit af molekylet, som vises pa skarmen.

I dette felt vises titlen p& molekylet (se under Sa¢ titel).

I dette felt vises hvor mange atomer, der er i molekylet, og hvor mange
af disse som er skjulte (se Skjul atomer).

I dette felt vises standard atomtype eller gruppe. Hvis man klikker pa et
hydrogenatom i modelvinduet med hgjre knap pi musen, vil dette
hydrogen blive udskiftet med standard atomtype eller gruppe. Standard
atomtype eller gruppe bliver automatisk sat, ndr man valger en atomtype
eller gruppe med funktionerne Tilfoj atom eller Tilfpj gruppe.



10.

Dette er en inputboks, som indeholder den vinkel i grader, der benyttes af
rotationsfunktionerne.

Indholdet i en inputboks @ndres ved at klikke pa boksen, hvorefter man
kan rette i indholdet ved hjzlp af tastaturct.

Dette felt er ogsé en inputboks. Her angives, hvor mange procent der skal
zoomes ind eller ud. Der kan benyttes vardier mellem 1 og 99.

Her angives hvor meget af RAM-lageret, der ikke er brugt - angivet i
kilobytes. Denne veardi skal helst ikke komme under 50K. Hvis man
kommer under 50K, lyder et bip, og feltet skrives med radt.



Terminologi

I MOSTER har visse termer en speciel betydning, som enten afviger en smule fra deres
normale betydning inden for kemi eller ofte benyttes i MOSTER. Disse termer er:

Gruppe
I MOSTER er en gruppe et molekyle, hvor der er defineret et specielt hydrogenatom,
som angiver bindingspunktet for gruppen. Nér funktonen Tilfgj Gruppe benyttes pa et
hydrogenatom, vil gruppen og molekylet blive forbundet i bindingspunkitet.

Fragment
Et fragment er en delmzngde af atomer i et molekyle. Fragmentet er bundet til de
resterende atomer med netop en enkeltbinding.

Nabo
Et atoms naboer er de atomer, som er direkte forbundet til atomet med en binding. En
bindings naboer er de to atomer, som bindingen forbinder.

Forceret binding
NAr man skal lave en ring, lukkes ringen ved at lave en eksplicit binding mellem to
atomer, Sadan en binding kaldes en forceret binding. Forcerede bindinger er elastiske,
forstéet pA den méde, at bindingslangde og bindingsvinkel @ndres, hvis naboatomerne
@ndrer position i forhold til hinanden.

Origoatom
Der findes netop ét origoatom i hvert molekyle. Alle andre atomer er placeret ud fra
origoatomets placering. Det er kun i sj&ldne tilfzlde, det er ngdvendigt at bekymre sig
om, hvilket atom som er origoatomet. I funktionen Marker Fragment har det dog en
betydning.

Torsion
Hver binding i atomet har en torsionsvinkel. Denne vinkel angiver, hvor meget
bindingen vrides. Nulpunktet er defineret ud fra vinklen mellem de planer, som
udspandes af bindingen selv og en nabobinding. Dette nulpunkt har sjeldent nogen
praktisk betydning, si det er ofte mere interessant at se pi @ndringer i torsionen 1
stedet for selve torsionsvinklen.

Atomtype
Atomtype betyder nasten det samme som et grundstof, f.eks. hydrogen eller carbon.
Den eneste forskel er, at der, for f.eks. carbon, findes flere forskellige typer af hvert
grundstof. Carbon findes f.eks. bade i sp2 og sp3 udgaver.



Fil-dialogboks

En fil-dialogboks benyttes til at vlge en fil. Den bestir af en filliste, et underkatalog-
inputfelt og et filnavn-inputfelt. Man kan enten klikke et filnavn i listen eller skrive det
i filnavn-inputfeltet. Hvis man gnsker at skifte underkatalog, kan man enten klikke p4
navnet i listen eller skrive det nye underkatalog i underkatalog-inputfeltet. Kataloger
er angivet i firkantede parenteser i fillisten. Man afslutter dialogboksen ved enten at
klikke i det gverste valgfelt eller taste <Retur>, nir tekst-markgren er i filnavn
inputfeltet. Hvis man fortryder den funktion, man er i gang med, klikkes i Fortryd
feltet.

Hoent mololkogg les

Dir |[C:“\PROJEKT\MOSTERNDATA

FY B MCEME . ML .
BOAT . MKL
CEZHDOH . MKL
COHLE . MKL
COOHAXA . MKI
CHHL0 . MKI
CHAIR. MKL
TES T . MKL (Y
PROPANOL . HKI

File [I

Figur 2, Eksempel pd en fil-dialogboks



Atomer

Opbygningen af molekylemodellerne i MOSTER foregar ved, at man udskifter hydrogen med
andre atomtyper. Nir ét hydrogen udskiftes med en anden atomtype, som har mere end en
binding, fyldes de resterende bindinger p4 det nye atom med hydrogen.

Tilfsj atom

Placering:
Denne funktion findes bide i atomer-menuen og som ikon.

Forudsztninger:

Fer Tilfpj atom udfgres, skal et hydrogen-atom vere markeret. Bemark, at der ikke mé
vare flere atomer markeret.

Beskrivelse:
Nér funktionen velges, fremkommer en atomtype-dialogboks. Her kan man klikke den
atomtype, man @nsker, hvorved den bliver fremhavet. Herefter klikkes pAd OK, og
hydrogen-atomet udskiftes da med et nyt atom med den valgte atomtype. Hvis dette atom
har mere end én binding, vil resten blive fyldt op med hydrogen-atomer. I stedet for OK
kan man klikke pa Fortryd, hvilket betyder, at funktionen annulleres.

Fejlmeddelelser:
Intet atom markeret
Mere end et atom markeret
Markeret atom ikke hydrogen



Fjern atom

Placering:
Denne funktion findes bade i atomer-menuen og som ikon.

Forudsztninger:
Fgr Fjern Atom udfgres skal, netop ét atom vzre markeret. Dette atom ma hgjst have én
nabo, som ikke er hydrogen, og atomet skal vare enkeltbundet til denne nabo. Hvis man

skal fjerne mange atomer fra et molekyle, er det ofte lettere at benytte funktionen Fjern
fragment i atomer-menuen.

Beskrivelse:
Det markerede atom fjemnes og udskiftes med et hydrogen-atom.

Fejlmeddelelser:
Intet atom markeret
Mere end et atom markeret
Dette atom kan ikke fjernes



Markeringer

Mange af funktionerne i MOSTER virker pA de atomer og bindinger, der er markeret. Den
simpleste made at markere atomer og bindinger pa er ved at klikke pd dem i modelvinduet.
Hvis det klikkes pa et atom, vil det blive markeret, hvis det ikke er markeret i forvejen. Hvis
det var markeret, vil markeringen blive fjernet.

' Nér et atom markeres, enten enkeltvis som ovenfor eller v.hj.a. nedenstiende funktioner, vil
bindinger til naboer, der er markeret, ogsd blive markeret. Nir en binding markeres, bliver
naboatomerne ogsd markeret. I stregmodellen kan man kun markere atomer og ikke bindinger.
En binding bliver da markeret, hvis begge naboatomer er markeret.

Skjulte atomer og bindinger er pr. definition ikke markerede. Dette er for at undgd at lave
operationer pi dele af molekylet, som er skjult.

Markering g"ﬁn’t’dﬁéi A
Harker alle

Harker atomtype
Harker naboer

Marker fragnent
Marker F—-bindinger
Marker origo

Inver ter markning

Annul ler markning

Siognel atonesr: .

Uis alle atomer

Figur 3. Markeringsmenuen.
Marker alle

Placering:
Denne funktion findes i markeringsmenuen.

Forudsztninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen markerer alle atomer og bindinger i molekylet, dog ikke de atomer og
bindinger, som er skjulte.

Fejlmeddelelser:
Ingen



Annuller mzrkning

Placering:
Denne funktion findes bade i markeringsmenuen og i ikonboksen.

Foruds®tninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen fjemner markeringen fra alle atomer og bindinger i molekylet.

Fejlmeddelelser:
Ingen

Inverter maerkning

Placering:
Denne funktion findes i markeringsmenuen.

Forudszetninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen markerer alle de atomer, som ikke er markeret, og fjerner markeringen fra de
atomer, som er markeret. Herefter markeres de bindinger, som har begge naboer markeret.

Fejlmeddelelser:
Ingen

Marker atomtype

Placering:
Denne funktion findes i markeringsmenuen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Nar Marker atomtype valges, fremkommer en atomtype-dialogboks. Her valges en
atomtype, hvorefter alle atomer i molekylet med denne atomtype markeres.
Fejlmeddelelser:

Ingen
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Marker naboer

Placering:
Denne funktion findes i markeringsmenuen.

Forudsztninger;
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen markerer alle naboer til atomer, som var markeret i forvejen.

Fejlmeddelelser:
Ingen

Marker fragment

Placering:
Denne funktion findes i markeringsmenuen.

Forudszetninger:
Marker fragment krzver, at der er markeret netop ét atom.

Beskrivelse:
Alle atomer, som direkte eller indirekte er forbundet til origoatomet gennem det markerede
atom, vil blive markeret. Her ses bort fra forbindelser gennem forcerede bindinger.

Et fragment er karakteriseret ved, at det deler molekylet op i to dele, som er forbundet med
netop én binding. Denne binding kaldes separatorbindingen. Fglgende procedure kan fglges, hvis
et fragment gnskes markeret:

- Velg Annuller merkning.

- Marker den nabo af separatorbindingen, som ikke skal vare med i
fragmentet.

- Valg Set origo i atomer-menuen.

- Vealg Annuller merkning.

- Marker den nabo af separatorbindingen, som skal vare med i fragmentet.

- Valg Marker fragment i markeringsmenuen.

Fejlmeddelelser:

Intet atom markeret
Mere end et atom markeret

11



Marker F-bindinger

Placering:
Funktionen findes i markeringsmenuen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen markerer alle de forcerede bindinger i molekylet.

Fejlmeddelelser:
Ingen

Marker origo

Placering:
Funktionen findes i markeringsmenuen.

Forudszetninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen markerer origoatomet.

Fejlmeddelelser:
Ingen

12



Kamera

Det billede af den tredimensionale molekylemodel, som prasenteres i modelvinduet, er pa
mange punkter lig et foto, taget med et kamera. For at kunne se molekylet i alle udsnit fra
forskellige vinkler, findes funktioner i MOSTER til at flytte og indstille de imaginzre kamera.
Disse operationer kan inddeles i tre hovedgrupper:

- Flytning
- Rotation
- Zoom

For at forsti kamerafunktionerne i MOSTER er det bedst at tzznke p, at man ser molekylet
gennem et kamera, som man sa kan flytte, rotere og zoome ind og ud.

Roter on x—aksen
Hoter om y aksen

Hoter om 7 aksen

Roler om binding

Zoorm ind

Soom ud

Figur 4. Kameramenuen - de fleste af funktionerne
findes ogsd som ikoner.

Flytning

Man kan flytie kameraet op, ned, til hgjre og til venstre. Dette ggres ved at benytte
rullebjzlkerne i bunden og i hgjre side af modelvinduet. Man kan klikke pa pilene for at flytte
i en bestemt retning, eller man kan flytte til et bestemt sted ved at klikke p det grd/hvide
omrade mellem pilene.

Rotation
Det findes fire operationer til at rotere kameraet. Rotationsvinklen for hver funktion bestemmes
af tallet i rotations-inputfeltet. Hvis man gnsker at rotere den modsatte vej, angives samme

vinkel, men med modsat fortegn. Vinklen angives i grader, d.v.s. 360 grader for en hel
omdrejning.
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Rotation om x-aksen

Placering:
Denne funktion findes bade i kameramenuen og i ikonboksen.

Forudsztninger:
Ingen

Beskrivelse:
Nér funktionen valges, roteres der om x-aksen, som ligger vandret.

Fejlmeddelelser:
Ugyldig rotationsvinkel

Rotation om y-aksen

Placering:
Denne funktion findes bade i kameramenuen og i ikonboksen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Nar funktionen valges, roteres der om y-aksen, som ligger lodret.

Fejlmeddelelser:
Ugyldig rotationsvinkel

Rotation om z-aksen

Placering:
Denne funktion findes bade i kameramenuen og i ikonboksen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Nar funktionen valges, roteres der om z-aksen, som ligger ind i sk@rmen.

Fejlmeddelelser:
Ugyldig rotationsvinkel

14



Rotation om binding

Placering:
Denne funktion findes bdde i kameramenuen og i ikonboksen,

Forudsatninger:
Der skal vere netop én binding markeret.

Beskrivelse:
Funktionen roterer molekylet om den markerede binding.

Fejlmeddelelser:

Ugyldig rotationsvinkel
Ingen binding markeret

Zoom

Zoom ind

Placering:
Denne funktion findes b&de i kameramenuen og i ikonboksen.

Forudszetninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen zoomer ind pA samme made som en zoomlinse pA et kamera. Vzrdien i
zoom-inputfeltet bestemmer, hvor mange procent billedet forstgres. Denne vardi skal ligge
mellem 1 og 99.

Fejlmeddelelser:
Ugyldig zoomfaktor

Zoom ud

Placering:
Denne funktion findes bAde i kameramenuen og i ikonboksen.

Forudsatninger:
Ingen

15



Beskrivelse:
Funktionen zoomer ud pad samme made som en zoomlinse pa et kamera. Vardien i
zoom-inputfeltet bestemmer, hvor mange procent billedet formindskes. Denne vardi skal
ligge mellem 1 og 99.

Fejlmeddelelser:
Ugyldig zoomfaktor

Bemark, at det kan tage lang tid at opdatere modelvinduet, hvis man zoomer ekstremt tt ind
pa et objekt. Hvis man fortszztter med at zoome ind, vil dette objekt forsvinde om bag kameraet.
Det kan vare en god ide at vaelge stregmodellen, hvis man vil flytte et molekyle pa plads, da
opdateringen af modelvinduet er vasentlig hurtigere i stregmodellen end i kuglemodellen.
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Bindinger
I MOSTER findes tre former for bindinger:

- Enkeltbinding (hvid)
- Dobbeltbinding (gré)
- Trippelbinding (sort)

Bindingsvinklerne i MOSTER er faste, og kan ikke @ndres interaktivt. Man kan derimod @ndre
bide lzngde og torsion for hver binding.

Der skelnes mellem almindelige bindinger og forcerede bindinger. En forceret binding bruges
til at slutte en ring. En sidan binding er elastisk, forstiet p4 den méde at den kun forbinder de
to naboatomer; og lzngde og bindingsvinkel &ndres, nir de to atomer &ndrer position i forhold
til hinanden.

Dindinger * Kanera

" Lav binding
Fiern binding
Enkelt binding
Dobbelt binding

ITrippel binding

Torsion om binding -
St bindingslangde |

St torsion

Figur 5. Menuen, der hgrer til bindinger.

Lav Binding

Placering:
Denne funktion findes i bindingsmenuen.

Forudsatninger:
Fgr funktionen valges, mi de to atomer, som skal forbindes, markeres. Desuden skal begge
atomer hver vare forbundet til mindst ét hydrogen-atom.

Beskrivelse:

Funktionen fjerner et hydrogen-atom fra hvert atom, og laver en forceret enkeltbinding
mellem de to atomer,
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Fejlmeddelelser:
Der skal vare to markerede atomer
Ingen ledige hydrogen-atomer
Binding eksisterer allerede

Fjern binding

Placering:
Denne funktion findes i bindingsmenuen.

Forudszetninger:
Fpr funktionen valges, ma bindingen, som skal fjernes, markeres. Det er kun bindinger,
som indgr i netop én ring, der kan fjemes.

Beskrivelse:
Nér funktionen vzlges fjernes bindingen, og der indszttes et hydrogen-atom pé hvert af de
to naboatomer. Bemark, at det ikke kun er forcerede bindinger, som kan fjernes. Hvis en
almindelig binding i en ring fjernes, laves den forcerede binding i ringen om til en normal
binding.

Fejlmeddelelser:
Ingen binding markeret
Mere end en binding markeret
Binding er ikke i en ring
Binding indgér i mere end én ring
Binding er ikke enkeltbinding

Andring af bindingstype
Enkeltbinding

Placering:
Funktionen findes i bindingsmenuen.

Forudsetninger;
Der skal vare netop €n binding markeret. Desuden skal bindingsformen eksistere for begge
naboatomer.

Beskrivelse:

Den markerede binding ndres til en enkeltbinding. De ekstra bindinger, som opstr pA
naboatomerne, fyldes ud med hydrogen-atomer.
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Fejlmeddelelser:
Ingen binding markeret
Mere end én binding markeret
Binding allerede enkeltbinding
Bindingsform findes ikke
Kan ikke laves til enkeltbinding

Dobbeltbinding

Placering:
Funktionen findes i bindingsmenuen.

Forudsatninger:
Der skal vazre netop én binding markeret. Desuden skal bindingsformen eksistere for begge
naboatomer. Hvis bindingen i forvejen er en enkeltbinding, skal der vzre mindst et
hydrogen-atom pi hvert af naboatomerne.

Beskrivelse:
Den markerede binding @ndres til en dobbeltbinding. Hvis bindingen i forvejen var en

trippelbinding, vil de ekstra bindinger, som opstdr pd naboatomerne, fyldes ud med
hydrogen-atomer.

Fejlmeddelelser:
Ingen binding markeret
Mere end en binding markeret
Binding allerede dobbeltbinding
Bindingsform findes ikke
Kan ikke laves til dobbeltbinding

Trippelbinding

Placering:
Funktionen findes i bindingsmenuen.

Forudsatninger:
Der skal vare netop én binding markeret. Desuden skal bindingsformen eksistere for begge
naboatomer. Hvis bindingen i forvejen er en enkeltbinding, skal der vare mindst to
hydrogen-atomer pa hvert af naboatomerne. Hvis bindingen i forvejen er en dobbeltbinding,
skal der vare mindst et hydrogen-atom p hvert af naboatomerne.
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Beskrivelse:
Den markerede binding @ndres til en trippelbinding. Hvis bindingen i forvejen var en
enkelt- eller dobbeltbinding, vil de ekstra bindinger, som opstir pA naboatomerne, fyldes
ud med hydrogen-atomer.

Fejlmeddelelser:
Ingen binding markeret
Mere end én binding markeret
Binding allerede trippelbinding
Bindingsform findes ikke
Kan ikke laves til trippelbinding

Hvis man klikker med hgjre museknap pa en binding, vil bindingstypen blive &ndret efter
fplgende regler:

- Hvis bindingen er e¢n enkeltbinding, =@ndres bindingen til en
dobbeltbinding.

- Hvis bindingen er en dobbelt- eller trippelbinding, &ndres bindingen til en
enkeltbinding,

St bindingslzngde

Placering;
Denne funktion findes i bindingsmenuen.

Forudsatninger:
For funktionen velges, skal netop én binding vare markeret.

Beskrivelse:
Nar funktionen valges, kommer en dialogboks op pé skzrmen, hvor man si kan @ndre pé
bindingslzngden, hvorefter man trykker <Retur>. Bindingslengden angives i picometer
(pm).

Fejlmeddelelser:

Ingen binding markeret
Mere end én binding markeret
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Torsion om binding

Placering:
Denne funktion findes bdde i bindingsmenuen og i ikonboksen.

Forudsztninger:
Fer funktionen valges, skal netop én binding vere markeret.

Beskrivelse:
Nir funktionen vealges, @ndres bindingens torsion med det antal grader, som str i
rotations-inputfeltet. Dette svarer til at vride molekylet omkring den markede binding.

Fejlmeddelelser:
Ingen binding markeret
Mere end én binding markeret
Ugyldig rotationsvinkel

Sat torsion

Placering:
Denne funktion findes i bindingsmenuen.

Forudsatninger:
Fer funktionen valges, skal netop én binding vare markeret.

Beskrivelse:
Nar funktionen vzlges, kommer en dialogboks op p4 skermen, hvor man s kan @ndre pd
torsionen, hvorefter man trykker <Retur>. Torsionen angives i grader.

Fejimeddelelser:

Ingen binding markeret
Mere end én binding markeret
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Grupper

I MOSTER er en gruppe et molekyle, hvor der er defineret, et specielt hydrogen-atom, som
angiver bindingspunktet for gruppen. Man kan si udskifte et hydrogen-atom med en gruppe.
MOSTER har en gruppetabel, hvor grupperne gemmes. Denne gruppetabel kan gemmes p4 en
fil og hentes ved senere lejlighed. Ved opstart indlzses gruppetabellen med filnavnet
STANDARD.GRP, hvis man ikke har specificeret andet med /G muligheden i kommandolinien.

Tilfgj gruppe

Placering:
Denne funktion findes bide i atomer-menuen og som ikon.

Forudsztninger:
For Tilfpj gruppe udfgres, skal et hydrogen-atom vare markeret. Bemzrk, at der ikke ma
vare andre atomer markeret.

Beskrivelse:
Nér funktionen vzlges, fremkommer en gruppetabel-dialogboks. Her kan man klikke den
gruppe, man gnsker, hvorved den bliver fremhavet. Herefter klikkes pd OK, og det
markerede hydrogen-atom udskiftes da med den gruppe, man har valgt. I stedet for OK kan
man klikke pA Fortryd, hvilket betyder, at funktionen annulleres.

Fejlmeddelelser:
Intet atom markeret
Mere end ét atom markeret
Markeret atom ikke hydrogen

Gem gruppe

Placering:
Denne funktion findes i atomer-menuen.

Forudsatninger:
Fgr funktionen valges, skal netop ét hydrogen vare markeret.

Beskrivelse:
Denne funktion gemmer molekylet i modelvinduet som en gruppe. Nér funktionen valges,
far man presenteret en input-dialogboks, hvor man kan angive en titel. Hvis man ikke
angiver en titel, f&r gruppen et fortlgbende nummer. Bemerk, at disse numre kan &ndre sig,
hvis man sletter grupper, som stir lzngere oppe i gruppetabellen. Det markerede hydrogen-
atom bruges til at bestemme, hvordan gruppen skal heftes, nir man bruger funktionen
Tilfgj gruppe.
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Fejlmeddelelser:
Intet atom markeret
Mere end ét atom markeret
Markeret atom ikke hydrogen
Ikke plads til flere grupper

Hent gruppe

Placering:
Denne funktion findes i atomer-menuen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Nir denne funktion velges, kommer en gruppetabel-dialogboks op pd skzrmen. Man
velger en gruppe ved at klikke p& dens navn og klikke pA OK. Den valgte gruppe vises s
i modelvinduet. Bemark, at det molekyle, som var i modelvinduet, fgr funktionen blev
valgt, bliver slettet.

Fejlmeddelelser:
Ingen

Slet gruppe

Placering:
Denne funktion findes i atomer-menuen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Nér denne funktion valges, kommer en gruppetabel-dialogboks op p sk@rmen. Der vlges
en gruppe ved at klikke pa dens navn og klikke pd OK. Den valgte gruppe bliver si slettet
fra gruppetabellen.

Fejlmeddelelser:
Ingen
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Hent gruppetabel

Placering:
Denne funktion findes i filmenuen.

Forudsetninger:
Ingen

Beskrivelse:
Nar funktionen valges, kommer en fil-dialogboks op pi skarmen. Der vzlges et filnavn
(se side 6). Gruppetabellen i denne fil hentes ind, og disse grupper kan s benyttes v.hj.a.
ovenstiende operationer. Bemark, at den tidligere gruppetabel fjernes fra hukommelsen,
men ikke fra disken, si det er kun de @ndringer, der er lavet, siden man sidst gemte
gruppetabellen, der bliver slettet.

Fejlmeddelelser:
Fejl ved l=sning

Gem gruppetabel

Placering:
Denne funktion findes i filmenuen.

Forudsaetninger:
Ingen

Beskrivelse:
Nar funktionen valges, kommer en fil-dialogboks op pi skarmen. Der valges et filnavn
(se side 6). Gruppetabellen gemmes s i denne fil.

Fejlmeddelelser:
Fejl ved skrivning
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Fragmenter

Fragmenter i MOSTER benyttes til at klippe og klistre dele af molekyler. Et fragment er en
delmangde af atomer i et molekyle, som kun er bundet til de resterende atomer med netop én
enkeltbinding. Disse fragmenter kan enten gemmes som en gruppe i gruppetabellen, eller slettes.
Hvis man gnsker at flytte en del af et molekyle til et andet sted pA molekylet benyttes falgende
procedure:

- Marker fragmentet (f.cks. med funktionen Marker fragment)

- Gem fragmentet som en gruppe med funktionen Gem fragment

- Fjern fragmentet med funktionen Fjern fragment

- Flyt fragmentet til et andet sted pA molekylet v.hj.a. funktionen Tilfgj
gruppe

Gem fragment

Placering:
Denne funktionen findes i atomer-menuen.

Forudsatninger:
Fgr funktionen valges, skal et fragment vare markeret.

Beskrivelse;
Nér funktionen vzlges, sparges om et navn til fragmentet. Hvis man ikke angiver noget
navn, vil fragmentet f4 et nummer. Fragmentet gemmes i gruppetabellen under det nummer
cller navn, det har fiet. Herefter kan fragmentet benyttes som en almindelig gruppe.
Heaftepunktet for fragmentet bliver den binding, som adskiller de markerede atomer fra
dem, som ikke er markeret.

Fejlmeddelelser:
Intet fragment markeret
Fragment ikke bundet med enkeltbinding
Ikke plads til flere grupper
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Fjern fragment

Placering:
Denne funktion findes i atomer-menuen.

Forudsatninger: .
For funktionen valges, skal et fragment vare markeret.

Beskrivelse:
Funktionen sletter de markerede atomer fra molekylet.

Fejlmeddelelser:

Intet fragment markeret
Fragment ikke bundet med enkeltbinding
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Molekyler

Nedenstdende funktioner opererer alle pA det molekyle, som er vist i modelvinduet.

Filer p Markering
NHut nolekyle

Hent nolekyle

Gen nolekyle

Gem 1 MOBILE-format
Hent gruppetabel

Gemn gruppetabel

Udskriv molekyle

Figur 6. Filmenuen.

Nyt molekyle

Placering:
Denne funktion findes i filmenuen.

Foruds=tninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen sletter det molekyle, som er vist i modelvinduet, fra hukommelsen, men ikke
pé disken. Derved er det kun de ®ndringer, som er lavet efter molekylet sidst er gemt, som
bliver slettet. Hvis der er lavet &ndringer pA molekylet siden det sidst er gemt, spgrges om
man virkelig gnsker at slette molekylet. Derefter vises et methanmolekyle, som man si kan
bygge videre pa.

Fejlmeddelelser:
Ingen

27



Hent molekyle

Placering:
Denne funktion findes i filmenuen.

Forudsztninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen viser en fil-dialogboks (se side 6) pA sk&rmen. Den valgte fil lzses ind fra
disken og vises i modelvinduet.

Fejlmeddelelser:
Fejl ved lzsning

Gem molekyle

Placering:
Denne funktion findes i filmenuen,

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen viser en fil-dialogboks (se side 6) pA skazrmen. Molekylet i modelvinduet
gemmes s i denne fil. Hvis molekylet tidligere har veret hentet fra en fil, vil dette filnavn
veere vist i fil-dialogboksens filnavn-inputfelt.

Fejlmeddelelser:
Fejl ved skrivning
Gem i MOBILE-format

Placering:
Denne funktion findes i filmenuen.

Forudsztninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen viser en fil dialogboks (s¢ side 6) pA skermen. Molekylet i modelvinduet
gemmes i den valgte fil i MOBILE-format. Man kan s4 vise en animation af molekylet
v.hj.a. presentations-programmet MOBILE.
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Fejlmeddelelser:
Fejl ved skrivning

Udskriv molekyle

Placering:
Denne funktion findes i filmenuen.

Forudsaztninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen viser en dialogboks, hvor man kan vzlge printertype. Det udsnit af molekylet,
som er vist i modelvinduet, udskrives pa printeren. Udskriften kan afbrydes med <ESC>.

Fejlmeddelelser:
Ingen printer valgt
Printer ikke klar
Udskrivning afbrudt

Skjul atomer

Placering:
Denne funktion findes i markeringsmenuen.

Forudsztninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen skjuler alle de atomer, som er markeret. Dette kan vre en fordel, hvis man
arbejder pa meget store molekyler, da opdateringen af skaermbilledet gér hurtigere. Antallet
af skjulte atomer er vist midt pA ska@rmen forneden sammen med det totale antal atomer
i molekylet.

Fejlmeddelelser:
Ingen
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Vis alle atomer

Placering:
Denne funktion findes i markeringsmenuen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Nér denne funktion valges, vises alle atomer, som har varet skjult.

Fejlmeddelelser:
Ingen

Saet titel

Placering:
Denne funktion findes i atomer-menuen,

Forudsztninger;
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen bruges til at stte titlen p& molekylet. Ved valg af denne funktion fremkommer
en inputboks pa skermen, og man kan herefter rette i titlen og afslutte ved at taste <Retur>.

Fejimeddelelser:
Ingen

Szt origo

Placering:
Denne funktion findes i atomer-menuen.

Forudsatninger:
Der skal vare netop ét atom markeret.

Beskrivelse:
Funktionen stter det markerede atom til at vaere origoatomet for molekylet.

Fejlmeddelelser:

Intet atom markeret
Mere end ét atom markeret
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Tutor

En mitor er en rekke opgaver, som alle gir ud pé at konstruere et bestemt molekyle. Tutoren
opbygges v.hj.a. programmet TUTBUILD (se Appendiks B).

Tutor * Ops=tning

" Start tutor
Afslut tutor
Genstart tutor
Check nolekyle
Naste opgawve
Usla ny opgave
Uis opgauve

Figur 7. Tutormenuen.

Start tutor

Placering:
Funktionen er placeret i tutormenuen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Nér funktionen valges, presenteres en fil-dialogboks, hvor man kan valge den tutor, man
gnsker at arbejde med. Efter at tutoren er valgt, presenteres den farste opgave.

Fejlmeddelelser:

Der er ingen opgaver i denne tutor
Tutor findes ikke
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Afslut tutor

Placering:
Funktionen er placeret i tutormenuen,

Forudsztninger:
Ingen

Beskrivelse:

Tutoren lukkes, siledes at man kan dbne en ny tutor. Nir tutoren lukkes, sleties alle
informationer om, hvilke opgaver der er lgst.

Fejimeddelelser:
Ingen

Genstart tutor

Placering:
Funktionen er placeret i tutormenuen,

Forudsatninger:
Ingen

Beskriveise:
Denne funktion sletter alle informationer om, hvilke opgaver der er lgst. Funktionen kan
bruges, hvis man gnsker at starte forfra p opgaverne i tutoren,

Fejlmeddelelser:
Ingen

Check molekyle

Placering:
Funktionen er placeret i tutormenuen og i ikonboksen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Funktionen checker, om molekylet i modelvinduet stemmer overens med checkmolekylet
i den opgave, man er i gang med at lgse. Hvis molekylerne er ens, kan man valge at {4
naste opgave praesentcret. Bemark, at funktionen kun checker, om molekyleme er
strukturelt ens.
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Fejimeddelelser:
Kan ikke sammenligne molekyler
Sammenligning afbrudt
Check-molekyle ikke fundet
Molekyle strukturelt rigtigt
Rigtigt antal atomer, men molekylet er forkert
For mange carbon
For fa carbon
For mange hydrogen
For f& hydrogen
For mange atomer
For f& atomer
Molekyle forkert

Naeste opgave

Placering:
Funktionen er placeret i tutormenuen.

Forudsztninger:
Ingen

Beskrivelse:
Denne funktion giver mulighed for at fortsztte med neste opgave, selvom man ikke har
lgst den nuvarende opgave.

Fejlmeddelelser:
Alle opgaver lgst

Valg ny opgave

Placering:
Funktionen er placeret i tutormenuen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Nér funktionen valges, kommer en opgave-dialogboks op pa skzrmen. Den opgave, man
er i gang med, vil veere markeret; og de opgaver, som er lgst, vil vaere markeret med et
“flueben”. Man kan da vazlge en ny opgave ved fgrst at klikke pA opgaven, og demast
klikke pd OK.
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Fejlmeddelelser:
Ingen

Vis opgave

Placering:
Funktionen er placeret i tutormenuen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Denne funktion viser opgaveteksten til den opgave, man er i gang med. Opgaveteksten
fjernes fra skeermen ved at klikke pa OK.

Fejlmeddelelser:
Ingen
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Ops®tning

~ Opsat ﬁfi}féf"_;_

Kuglenodel
Streanodel
Perspektiu
Plan
= Uis huydrogen
B Uis labels

Figur 8. Opsetningsmenuen.

Kuglemodel

Placering:
Funktionen findes i ops@tningsmenuen.

Forudszetninger:
Ingen

Beskrivelse:

Hvis denne funktion valges, vises molekylet i modelvinduet v.hj.a. en kuglemodel. I
kuglemodellen vises atomer som kugler og bindinger som stnger. Nar kuglemodellen er
valgt, er der et "flueben” ud for Kuglemodel i opsztningsmenuen.

Fejlmeddelelser:
Ingen

Stregmodel

Placering:
Funktionen findes i opsztningsmenuen.

Forudsatninger:
Ingen
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Beskrivelse:
Hvis denne funktion vealges, vises molekylet i modelvinduet v.hj.a. en stregmodel. I
stregmodellen vises kun bindingerne. Hver binding har to farver, som viser hvilke
atomtyper, de to naboatomer har. Nér stregmodellen er valgt, er der et "flueben” ud for
Stregmodel i opsztningsmenuen.

Fejlmeddelelser:
Ingen

Perspektiv

Placering:
Funktionen findes i opsatningsmenuen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Hvis denne funktion valges, vises molekylet i modelvinduet i perspektiv- projektion. Nér
perspektiv-projektion er valgt, er der et "flucben” ud for Perspektiv i ops@tningsmenuen.

Fejlmeddelelser:
Ingen

Plan

Placering:
Funktionen findes i ops@tningsmenuen,

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Hvis denne funktion valges, vises molekylet i modelvinduet i plan-projektion. Nér plan-
projektion er valgt, er der et "flueben” ud for Plan i opsatnings- menuen,

Fejlmeddelelser:
Ingen
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Vis hydrogen

Placering:
Funktionen findes i ops@tningsmenuen.

Forudsetninger:
Ingen

Beskrivelse:
Denne funktion skifter mellem en model, hvor hydrogen-atomer vises, og en model, hvor
hydrogen-atomer ikke vises. Denne funktion kan vare nyttig til at danne sig et overblik
over strukturen i et stort molekyle. Nir der er en hvid firkant ud for Vis hydrogen i
ops&mingsmenuen, vises hydrogen-atomer i modellen.

Fejlmeddelelser:
Ingen

Vis labels

Placering:
Funktionen findes i ops&tningsmenuen.

Forudsatninger:
Ingen

Beskrivelse:
Denne funktion skifter mellem en model, hvor atomtypen vises p4 hvert atom, og en
model, hvor den ikke vises. Nir der er en hvid firkant ud for Vis labels i
ops&tningsmenuen, vises atomerne med atomtype,

Fejimeddelelser:
Ingen
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Appendiks A: Installation

Krav

MOSTER krzver fglgende hardware og software:
- IBM PC eller kompatibel
- 640 KB RAM

- En Microsoft (TM) kompatibel mus med mindst to knapper og en Mouse
Driver

- EGA eller VGA grafikkort
Filer

Fglgende filer findes pA MOSTER distributionsdisketten:

MOSTER.EXE MOSTER programmet

TUTBUILD.EXE Tutor Builder programmet (se Appendiks B)
ELEMCONV EXE Element Converter programmet (se Appendiks C)
ELEMENTS.TAB Atomtabel (se Appendiks C)
ELEMENTS.TBL Atomtabel (oversat)

BONDS.TBL Bindingstabel (oversat)

EGAVGA.BGI Grafikdriver

TRIP.CHR Tegnsat

PRINTERS.DEF Printer definitioner

PRINTERS.DRV Printer definitioner (oversat)
PRTCONV.EXE Printer definition converter program

*4k TUT Tutoropgaver lavet med TUTBUILD

*** MKL Molekyler

*** GRP Grupper
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Installation
Installation pi diskette:
Fileme pd distributionsdisketten kopieres over pA en formateret diskette. Hvis
distributidnsdisketten findes i drev A og den formaterede diskette i drev B, kopieres filerne med
DOS-kommandoen:

COPY AN** B\
Installation pa harddisk:
Filerne p4 distributionsdisketten kopieres over i en nyt underkatalog. Hvis distributionsdisketten
findes i drev A, og det nye underkatalog kaldes C:\MOSTER, ggres dette med fglgende DOS-

kommandoer:

MKDIR C\MOSTER
XCOPY AN+ * C\MOSTER /S

Hvis ordren COPY bruges, skal man huske ogs4 at kopiere underkatalog(er).

Mus

Der skal vare installeret en Microsoft (TM) kompatibel mouse driver, fer MOSTER startes.
Dette kan ggres ved at legge filen MOUSE.SYS eller tilsvarende i rodkataloget. Denne fil
folger med pa en diskette, ndr man keber musen. Desuden skal fplgende linie indszttes i
CONFIG.SYS filen:

DEVICE=C:\MOUSE.SYS (eller tilsvarende)

Konsulter dokumentationen til musen for mere detaljeret instruktion i, hvordan mouse driveren
installeres,

Dansk tegnsaet

For at f4 danske bogstaver til at virke i MOSTER skal man i DOS version 3.20 eller mindre
udfgre DOS-kommandoen:

GRAFTABL (evt. GRAFTADK cller GRAFTADA)
og i DOS version 3.30 eller hgjere udfgre DOS kommandoen:

GRAFTABL 865
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Appendiks B: TUTBUILD

TUTBUILD programmet anvendes til at opbygge en tutor. En tutor er en rezkke af opgaver, der
alle som svar har et molekyle. Fgr man begynder at opbygge tutoren, skal man lave de
checkmolekyler, som indgir i opgaverne. Disse skal ligge i det samme underkatalog, som
tutoren oprettes i.

TUTBUILD startes med DOS-kommandoen:
TUTBUILD <tutorfil>

hvor <tutorfil> er filnavnet p4 den tutor, man @nsker at rette eller oprette. Nar TUTBUILD
startes, vises et skarmbillede med fire felter.

- Til hgjre ses en liste over de opgaver, der er i tutoren. Hvis der ikke er angivet nogen titel
til en opgave, far denne opgave ¢t nummer. Den aktuelle opgave er vist med fremhavet
skrift.

- Overst tl venstre er titel-inputfeltet. 1 dette felt angives titlen pA den akiuelle opgave.
Denne titel vises ogsd i opgavelisten til hpjre.

- Til venstre i midten findes fil-inputfeliet. I dette felt angives filnavnet pA den molekylefil,
som er svaret pA den aktuelle opgave. Hvis filnavnet ikke findes, gives en fejlmeddelelse.

- Nederst til venstre findes opgavetekst-inputfeltet. Heri skrives den opgavetekst, som hgrer
til den aktuelle opgave. Der kan maksimalt angives ti linier tekst.

Fplgende taster kan bruges i TUTBUILD:

F1 Indszt en ny opgave lige over den aktuelle opgave
F2 Indsat en ny opgave lige under den aktuelle opgave
F3 Slet den aktuelle opgave

ESC Afslutter TUTBUILD og gemmer tutoren

TAB Skifter mellem inputfelterne

PgUp Skifter den aktuelle opgave til den forrige opgave
PgDn Skifter den aktuelle opgave til den naste opgave

I inputfelterne kan benyttes normale editeringstaster til at rette i teksten.
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Appendiks C: Atomtabel filformat

Format af ELEMENTS.TAB

I filen ELEMENTS.TAB findes definitioner af bindingslengder, bindingsvinkler m.v. for de
forskellige atomtyper. Der er to forskellige typer definitioner: atomdefinitioner og
bindingsdefinitioner. Disse kan komme i vilkérlig rekkefplge. Filen afsluttes med en linie, hvor
der stdr END. Alt hvad der stir efter et #-tegn pi en linie betragtes som en kommentar.
Bindingslengder angives i Angstrom og bindingsvinkler i grader (360 grader pr. omdrejning).

Atomdefinitionen for Carbon sp3 med en dobbeltbinding og to enkeltbindinger ser f.eks. ud som

folger:

ATOM ’'Carbon sp3’ # plan trigonal

NUMBER
FAMILY
COLOR
PATTERN
RADIUS
BONDS
BOND
BOND
BOND
ENDATOM

2 56 (0 00)
177 (0 0 120)
177 (0 0 -120)

De forskellige felter har fglgende betydning:

NUMBER
FAMILY

COLOR

PATTERN

Dette felt angiver atomnummeret pd atomer. Carbon har atomnummer 6.
Dette nummer angiver den familie, atomdefinitionen hgrer til. Som
standard bruges ti gange atomnummeret. Dette felt bruges il at skelne
forskellige typer af atomtyper med samme atomnummer, f.eks. Carbon sp2
og sp3.

Dette felt angiver hvilken farve atomet skal vises med p& skarmen.
Farverne fra 0-15 er defineret som fplger:

0 sort 8 mark gra

1 bla 9 lys bla

2 gregn 10 lys grgn

3 cyan 11 lys cyan

4 rad 12 lys red

5 magenta 13 lys magenta
6 brun 14 gul

7 lys gra 15 hvid

Dette felt angiver, hvilket mgnster atomet skal tegnes med. Et 1-tal
angiver fuld udfyldning. Konsulter Turbo Pascal manualen for andre
vardier af dette felt. User Defined Fill (12) er sat til at vare 50%
fyldning.
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RADIUS

BONDS

BOND

SUPPORT

Radius angiver radius af atomet i Angstrom. Denne bruges til at angive
stgrrelsen af kuglen i kugle/streg-modellen.

Angiver antallet af bindinger. En dobbelt- eller trippelbinding tller kun
som en binding. Feltet bruges tl at angive, hvor mange BOND
definitioner der er i denne atomdefinition.

Denne bruges til at definere en binding pd atomet. Fgrste tal angiver om
det er en enkelt- (1), dobbelt- (2) eller trippel- binding (3). Nazste tal
angiver den halve bindingslengde. Hvis der ikke er en bindingsdefinition
for en bestemt type binding, beregner MOSTER bindingslzngden af
bindingen ved at l&gge de to halve bindingslenger sammen. Som vardi
kan bruges halvdelen af bindingslengden mellem to atomer af den type,
man er ved at definere. De sidste tre tal i parentes angiver
bindingsvinklen. De tre tal er rotation om h.h.v. x-, y- og z-aksen.

Hvis der kun er én binding i atomet, eller alle bindingerne i atomet ligger
parallelt, skal der angives en supportvektor. Den angives som tre gradial
lige som i BOND definitioner og mé ikke vere parallel med nogle af
bindingerne. Ngdvendigheden af dette felt er af hensyn til simplifikation
af beregningsmodellen i MOSTER. Hvis der kun er én binding i et atom,
kan man f.eks. angive (0 0 0) i BOND definitionen og (0 0 90) som
supportvektor.

Bemark, at man skal lave en atomdefinition for hver konfiguration af bindingstyper for ¢t atom.
F.eks. er der for Carbon sp3 definerct folgende konfigurationer:

- 4 enkeltbindinger

1 dobbeltbinding og 2 enkeltbindinger

- 2 dobbeltbindinger
- 1 trippelbinding og en enkeltbinding

Man kan desuden angive bindingsdefinitioner i atomtabellen. En bindingsdefinition kan have

flgende form:

BOND 1 80 60 143 180

Denne definition angiver, at en enkeltbinding (1) mellem et oxygenatom (familic 80) og et
carbon sp3 (familie 60) skal have en bindingsl@ngde p4 143 Angstrom og en torsion pa 180

grader.
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Oversattelse af atomtabel

Hvis man har ®ndret i ELEMENTS.TAB, skal denne oversettes for at fi virkning i MOSTER
programmet. Dette ggres med DOS-kommandoen:

ELEMCONV ELEMENTS.TAB

ELEMCONV oversztter ELEMENTS.TAB og lazgger atomdefinitioneme i filen
ELEMENTS.TBL og bindingsdefinitionerne i filen BONDS.TBL.

Grammatik
BNF grammatikken for atomtabel-filformatet er fglgende:
<atomtabel> n= { <atomdefinition> | <bindingsdefinition> } END

<atomdefinition>

ATOM <string>

{ NUMBER <integer> | FAMILY <integer> |
COLOR <integer> | PATTERN <integer> |
RADIUS <float> | SUPPORT <vector> |
BONDS <integer> |

BOND <integer> <float> <vector> }

<bindingsdefinition>::= BOND <integer> <integer> <integer>
<float> <float>
<vector> = ( <float> <float> <float> )
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Appendiks D: Printer definitioner

Format af PRINTERS.DEF

I filen PRINTERS.DRYV findes definitionen af styrckodeme til forskellige typer printere. Der
skal veere en definition for hver printer, men der kan godt vare flere definitioner for én printer,
hvis denne supporterer flere forskellige grafik-modes.

Printerdefinitionen for en NEC P2200 printer med 60dpi grafik kan f.cks. se ud som fglger:

PRINTER
XRES
YRES
PINS
MSB
FORMAT
INIT
RESET
NEWLINE
GRAPHICS

ENDPRINTER

"NEC P2200 60dpi"
60 # dpi

60 # dpi

8

TOP

INTEL16

(27 658 13 10)

(27 50 12)

(13 10)

(27420 n)

De forskellige felter har fglgende betydning:

XRES
YRES

PINS

MSB

FORMAT

INIT
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Dette felt angiver den vandrette udskrivningstethed.

Enheden er dpi (dots per inch).

Deite felt angiver den lodrette udskrivningstzethed.

Enheden er dpi (dots per inch).

Dette felt angiver, hvor mange ndle der er pi printerens skrivehoved,
Bemark, at f.eks. NEC P2200 er en 24-nils printer, men den benytter kun
otie ndle i 60 dpi grafikmode.

Dette felt angiver, om den mest betydende bit i en byte udskrives gverst
(TOP) eller nederst (BOTTOM),

Dette felt angiver, hvordan printeren fortolker numeriske parametre. Detie
felt kan have fglgende verdier:

ASCIL; som ASCII strenge

BYTE: som en 8-bit byte

INTEL16: som et 16-bit tal med den mindst betydende byte
farst

MOTOROLA16:  som et 16-bit tal med den mest betydende byte fprst
Detie fclt definerer den indledende sekvens til printeren. Denne sekvens
skal f.eks. sztte printeren i den aktuelle grafikmode. P4 mange printere er
det ogsi ngdvendigt at justere linicafstanden,



RESET Dette felt definerer den afsluttende sekvens til printeren. Denne sekvens
skal f.cks. s@tte printeren tilbage i tekstmode.

GRAPHICS Dette felt definerer den sckvens, der skal sendes til printeren for at sende
grafikdata. Bogstavet n angiver, hvor den numeriske langde parameter
skal indsaites.

Oversaettelse af printer definitioner

Hvis man har &ndret i PRINTERS.DEF, skal denne oversztics for at fA virkning i MOSTER.
Dette gpres med DOS-kommandoen:

PRTCONYV PRINTERS.DEF

PRTCONV oversztter PRINTERS.DEF og legger de oversatte printer definitioner i filen
PRINTERS.DRV
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MOSTER i kemi-undervisningen.
af Poul Thulstrup

MOSTER. er et program, der kan supplere og til en vis grad erstatte et almindeligt
molekylbyggeszt. MOSTER kan i undervisningen benyttes p& forskellig vis:

1. Demonstration pa én maskine

a)
b)

Lareren opbygger sammen med eleverne de gnskede modeller, som eventuelt kan
udskrives pa printer og senere benyttes som transparenter.

Fzrdige modeller af behandlede molekyler hentes ind og deres opbygning
underspges.

2. Varktgj for eleverne

a)

b)

c)

3. Test

a)

b)

Pi grundlag af lzrebogen og trykt gvelsesmateriale opbygger eleverne i grupper
modeller af forskellige molekyler.

Ved hjzlp af en tutor ledes eleverne igennem opbygningen af mere komplekse
strukturer, idet konstruktionen foregér trinvis med check af opbygningen i hvert trin.
(Se mtor-cksemplet ASPIRIN pi disketten).

Fardigopbyggede modeller undersgges med henblik pd for eksempel: rumlig
opbygning og isomeriforhold, forskelle og ligheder af forskellige former,
klassificering og navngivning.

Med en simpel tutor kan eleveme teste deres viden om sammenhangen mellem et
stofs systematiske navn og kemiske opbygning. I hver opgave skal eleven for en
given opbygning hente check-molekylet med det rigtige navn.

Med en simpel tutor kan eleverne teste deres viden om (simple) molekylers
opbygning, idet hver enkelt opgave gar ud pd at opbygge et bestemt molekyle.

Eksempler p4 anvendelse af MOSTER i den elementzre undervisning i organisk kemi:

1. Alkaner

a)

b)

Ud fra methan opbygges ved successiv udskiftning den homologe rakke af alkaner.
Modellemne drejes, og man smderer den tetraediske opbygning omkring
carbonatomerne. Isomeri-forholdene undersgges, og der knyttes systematiske navne
til modellerne.

En rekke alkaner er pd forhdnd opbygget og lagret. Ved hjalp af TUTBUILD
opbygges en simpel test, hvor eleverne skal bygge tilsvarende modeller pa grundlag
af de opgivne systematiske navne.



2) Alkaner, alkener, alkyner

3)

4)

3)

a)
b)

<)

Eleverne opbygger modeller af propan, propen, propyn og studerer forskellene i
rumlig opbygning.

Der opbygges modeller af buten. Mulighederne for isomeri undersgges. Til
modellerne knyttes systematiske navne.

Test opbygget med TUTBUILD. Bemerk, at MOSTER ikke skelner mellem
stereoisomere former. MOSTER tror, at to molekyler er ens, hvis de bestir af de
samme atomer, og hvis hvert atom i de to molekyler har de samme naboer.

Alkoholer og deres oxidationsprodukter

a)  Opbygning og isomeriforhold hos alkoholer studeres. Man bemerker forskellen pa
primzre, sekund®re og tertizre alkoholer og knytter systematiske navne til
modelleme.

b)  Omdannelsen til oxoforbindelser sker ved udskiftning af -OH med =O. De dannede
forbindelser klassificeres som aldehyder eller ketoner og navngives.

¢)  Test med TUTBUILD til understregning af forskellene pa fx 1-propanol, 2-propanol,
propanal og propanon.

Cykliske forbindelser

a)  Desimpleste cykloalkaner opbygges. Ringspandingen fremgér af vanskeligheden ved
at lave en "pa&n" tegning. Cyklohexan kan tegnes pant, og det ses, at ringen ikke er
plan.

b)  Benzen bygges, og det ses, at ringen er plan. Tilsvarende bygges naphtalen og
polycykliske arener, der ligeledes er plane.

¢) Med TUTBUILD opbygges en test, hvor kendskab til fx toluen, xylener, phenol,
nitrobenzen, anilin kontrolleres.

Carbohydrater

a)  Glycerolaldehyd tegnes bade i D- og L-form. Molekylerne drejes, si de ses i Fischer-
projektion. Ud fra D-formen opbygges D-glucose, og man ser muligheden for
halvacetaldannelse. Pyranose-formen dannes, og man ser muligheden for at fi bade
alpha- og beta-former.

b)  Tilsvarende for fructose.

c)  Ud fra de tegnede (og gemte) molekyler dannes disaccharider og stykker af amylose

og cellulose.
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