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Anleitung zum Fragentyp:
Musterabgleich mit JAVA MIOLECULAR EDITOR
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Diese Anleitung bezieht sich auf die Version 2.1 des Plug-Ins. Getestet mit der ISIS/moodle-Version
3.8 vom 23.05.2020.

Dem ISIS-Team oder mir ist es nicht mdglich, Anderungen an der Funktionsweise des Plug-Ins vorzu-

nehmen!

Bei Fehlern, Ergédnzungen oder hilfreichen Hinweisen, wiirde ich mich {iber eine Nachricht freuen.

Kontakt:

Tobias Liidtke (luedtke@tu-berlin.de)

Institut fiir Chemie

Version: 05.06.2020 12:54
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Hinweise

Dieser Fragentyp gehort nicht zu den Standardmodulen der moodle/ISIS-Installation. Die In-
stallation einer neuen moodle-Version kann unter Umstdnden dazu fiihren, dass dieser Fra-
gentyp nicht mehr ordnungsgemail funktioniert, bis vom Anbieter ein Update bereitgestellt
wird. Speichern Sie Ihre erstellten Fragen in regelméfligen Abstiinden auf Ihrer lokalen

Festplatte ab!

Zudem wird mit dem JAVA MOLECULAR EDITOR (JME) ein Programm eines Drittanbieters ge-
nutzt. Wenn dieses Programm verdndert oder der Support eingestellt wird, kann dies auch

Auswirkungen auf diese moodle-Erweiterung haben.

ACHTUNG! Die eingegebenen Antworten werden nur an das System tibertragen, wenn die
Testteilnehmer zwischenspeichern oder aktiv den Test abgeben. Antworten kdnnen verloren
gehen, wenn der Test durch Zeitablauf beendet wird. Fordern Sie die Teilnehmer im Fragetext

zum Zwischenspeichern auf und/oder platzieren Sie die Fragen jeweils auf einer eigenen Seite!

EinflUhrung

Mit diesem neuen Aufgabentyp fiir ISIS werden der Algorithmus des Aufgabentyps ,,Muster-
abgleich* mit dem JAVA MOLECULAR EDITOR kombiniert. Somit kdnnen, bis zu einer gewis-
sen Komplexitit, chemische Strukturen in der Keilstrichschreibweise von den Studierenden
oder Testteilnehmenden abgefragt werden. Der Editor wandelt die eingegebene Struktur in

den entsprechenden SMILES-Code um, welcher dann mit der hinterlegten Musterlosung ab-

geglichen wird.

Zeichnen Sie die Struktur der (S,2)-5-chloro-5-phenylpent-3-ensaure! Zeichnen Sie die Struktur der (S,2)-5-chloro-5-phenylpent-3-ensaure!
Antwort: Antwort:
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JSME Molecular Editor by Peter Ertl and Bruno Bienfait =3 :

Der Fragentyp steht nicht flir die Aktivitit ,,Lektion* zur Verfligung!
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Java (Script) Molecular Editor

Der fiir diesen Aufgabentyp verwendete Molekiileditor basiert
auf JavaScript und ldsst sich ohne zuséitzliche Installation in
nahezu jedem Webbrowser nutzen. Er bietet ausreichende Op-
tionen fiir viele Fragestellungen und lésst sich intuitiv bedie-
nen, bietet aber nicht den Komfort professioneller Software-
16sungen, wie bspw. CHEMDRAW. Mit dem Mausrad kann die

Ansicht der Zeichenfldche vergroBert oder verkleinert werden.

Loschen einer/eines

Bindung/Atoms

Start eines neuen /
Molekulfragments

7=\

N

Loschen des
Eingabefeldes

Zeigt den SMILES-
Code des Molekuls

o |z @[}

Gekeilte-und ge-
strichelte Bindungen

EinfUgen verschied-
ener Elemente

- |®[a|n|

Einfach-, Doppel-
und Dreifachbindung

| > |
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~ - ==~A000000F%
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o
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Loschen einer funk-

tionellen Gruppe

Andern der Ladung
eines Atoms

Undo/Redo

Erzeugungeiner
Spiroverbindung

Informationen zum
Editor

Optionen fur Im-
und Export

EinfUgen funk-
tioneller Gruppen

Zeichnen von
Molekulketten

Nitzliche Tastenkiirzel:

D  Loschen

U  Undo/Riickgingig
(auch mit STRG + Z)

Entf Loschen
A Carbonséure
E  Ethingruppe
Q Nitrilgruppe
T  Tert-Butylgruppe
Z.  Sulfonsduregruppe
Y  Nitrogruppe

FT CFs-Gruppe

MR T =" ®»n QO Z O

Zeichenwerkzeuge

Kohlenstoff
Stickstoff
Sauerstoff
Schwefel
Fluor

Chlor

Brom

Iod
Wasserstoff
Rest
Element (definierbar)

fir Ringe

Esc Einfachbindung
Furylgruppe
Phenylring
Doppelbindung
Dreiring
Vierring
Fiinfring
Sechsring
Siebenring
Achtring
Neunring

o 0 NN N hRWN = O

]
e

Berlin



Musterabgleich mit JAva MOLECULAR EDITOR

SMILES-Nomenklatur

Die Wikipedia-Definiton:

Simplified Molecular Input Line Entry Specification (SMILES) ist ein chemischer Struk-
turcode, bei dem die Struktur beliebiger Molekiile stark vereinfacht als (ASCII-)Zeichenkette
wiedergegeben werden. Mehrere Molekiil-Editoren kdnnen SMILES-Strings importieren und

so zweidimensionale und dreidimensionale Modelle erzeugen.

Sie miissen diese Nomenklatur nicht konnen oder lernen, um Aufgaben dieses Typs erstellen
zu konnen. Es wird sogar ausdriicklich empfohlen, selbst bei exzellenten Kenntnissen dieser
Nomenklatur, auf die automatische Erzeugung des JSME zuriickzugreifen. Die meisten Mole-
kiile lassen sich auf unterschiedliche Weise mit SMILES beschreiben. Viele Programme zum
Zeichnen chemischer Strukturen erzeugen den Code nach einem anderen Verfahren. Unterei-
nander haben die Programme zumeist keine Probleme den jeweils anderen Code zu interpre-
tieren und die richtige Struktur zu erzeugen. Abgepriift wird bei diesem Aufgabentyp aber le-
diglich der vom JSME erzeugt Code, der Abgleich mit einem anderen Code, passend zur sel-

ben Struktur, wird als Falsch gewertet!

Trotzdem kann ein gewisses Basiswissen zu SMILES hilfreich sein, um Fehler finden und 16-
sen zu kénnen. Eine detaillierte Ubersicht in englischer Sprache iiber die wesentlichen Regeln

zur SMILES-Nomenklatur finden Sie auf folgender Seite:

https://www.daylight.com/dayhtml/doc/theory/theory.smiles.html

Eine gute Ubersicht zur Schreibweise chemischer Sachverhalte bei der Nutzung von moodle
(ISIS), unter Verwendung von LATEX bzw. des neu eingebundenen Editors bietet folgende

Seite:

https://docs.moodle.org/38/en/Chemistry notation_using_mhchem

yyyyyyy
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Anlegen einer neuen Aufgabe 2
» Einschreibemethoden A
. . . . . » Selbsteinschreibung (Teilnehmer/in)
1. Wihlen Sie in Threm Kurs unter dem Aktionsmenti (Zahnrad oben % Gruppen
» Rechte dndern
links) die Option ,,Fragen*. & Rechte prfen
Y Filter
& Setup fir Bewertungen
[15] Sicherung
. . ” 1 Wiederherstellen
2. In der Fragensammlung klicken Sie auf ,,Neue Frage erstellen 1 mport
€ Zuricksetzen
und in dem sich 6ffnenden Fenster wihlen Sie die Option ,,Mus- E Frapmamsasabong
» Fragen
terabgleich mit JAVA MOLECULAR EDITOR® aus. L
» Export v
Markieren Sie den gewlinschten Fragetyp X
2%  Einfach berechnet ~
Ermoglicht es, Molekiile mit dem Java Mol
EI frstent Editor zu zeichnen, welche nach dem Abgleich
= Kurzantwort mit meh Must
durch die OU Musterabgleichs-Syntax)
wm  Liickentext .
= (Cloze) unterschiedlich bewertet werden kénnen.

w  Lickentextauswahl
i=  Multiple-Choice
& Musterabgleich
Musterabgleich
@ A mitJava
Molecular Editor
% Numerisch
«  STACK
e+ Wahr/Falsch
Zufallige

Kurzantwortzuordnung
v

3. Es offnet sich direkt das Bearbeitungsfenster der neuen Frage. Unter ,,Fragetitel geben

Sie bitte eine eindeutig zuweisbare Bezeichnung fiir die Frage ein.

Meine Startseite » Meine Kurse » » Fragensammlung » Fragen
» "Musterabgleich mit Java Molecular Editor" Frage bearbeiten

"Musterabgleich mit Java Molecular Editor" Frage
hinzufiigen®

b Alles aufklappen
~ Allgemeines

Kategorie Standard fiir

“

Fragetitel o (S.2)-5-chloro-5-phenylpent-3-ensaure
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4. Im Bereich ,,Fragetext* formulieren Sie die eigentliche Fragestellung dieser Aufgabe. Es
konnen auch Bilder eingebunden werden, falls bspw. Reaktionsverldufe gezeigt werden
sollen.

Fragetext 1]

1 A B I J~ 9~ = E % $
Gal [ & W ] WP

Zeichnen Sie die Struktur der (5,2)-5-chloro-5-phenylpent-3-ensaure!

5. Im nichsten Feld konnen die ,,Erreichbaren Punkte* festgelegt werden, die bei einem

Test fiir diese Aufgabe maximal vergeben werden.

Erreichbare Punkte @ i

6. Das ,,Allgemeine Feedback* wird unabhingig davon angezeigt, ob die Frage richtig oder
falsch beantwortet wurde. Hier konnen zusétzliche Informationen zum Verstédndnis der

Aufgabenstellungen, Verweise zu anderen Kursinhalten, Hilfestellungen etc. eingefiigt

werden.
Allgemeines N — % ] 55
Feedback 1 A B 1 " A g~ = = 5

Gal W & W™ & Hp

Das allgemeine Feedback wird nach der
Beantwortung der Fragen angezeigt, und
zwar unabhangig von den gegebenen
Antworten. Andere Feedbacks sind
abhangig von der 'Richtigkeit’ der
Antworten.

Allgemeines Feedback kann eingesetzt
werden, um Hinweise zu geben. Links
konnten zu weiteren Informationen
fihren, falls die Frage nicht verstanden
wurde.
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7. Die ID-Nummer kann bei einer groflen Fragensamm-

Wenn verwendet, muss die ID-Nummer in
jeder Fragenkategorie eindeutig sein.
Dies ist ein alternativer Weg, um Fragen
zu identifizieren. Manchmal ist dies

lung zur weiteren Sortierung genutzt werden.

sinnvoll, aber normalerweise kann das

Feld leer bleiben.
ID-Nummer

8. Unter ,,Einstellungen fiir den JAVA MOLECULAR EDITOR® kann das Strukturzeichenpro-
gramm minimal angepasst werden. Es wird jedoch empfohlen, die Standardeinstellung
beizubehalten.

Einstellungen fiir den Java Molecular Editor

Automatische Erstellung von SMILES mit E,Z Stereochemie ("autoez")

Stereochemie nicht beachten beim Erzeugen von SMILES (“nostereo”)

e Automatische Erstellung von SMILES mit E,Z Stereochemie ("'autoez'):
ACHTUNG! Der aktuelle Editor bestimmt in jedem Fall die £, Z-Stereochemie der
gezeichneten Verbindung!

e Stereochemie nicht beachten beim Erzeugen von SMILES (''nostereo"):

In diesem Fall ist es nicht moglich, im Editor Stereoinformationen einzelnen Bin-
dungen zuzuweisen. Diese Option ist deaktiviert und nicht anwihlbar. -
ACHTUNG! Enthélt die Musterantwort Stercoinformationen, kann die Auf-

gabe nicht richtig beantwortet werden!

9. Der Abschnitt ,,Synonyme* stammt aus dem Aufgabentyp ,,Musterabgleich. Bei mehre-
ren richtigen Antwortmoglichkeiten sollten diese bestenfalls unter dem néchsten Ab-

schnitt definiert werden.

Synonyme

Synonyme fur Wérter in der Antwort festlegen
Synonyme 1

Wort Synonyme
Synonyme 2 Wort Synonyme
Synonyme 3

Wort Synonyme
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10. Unter Antworten werden die Richtigen Losungen definiert. Das Vorgehen wird im néchs-

ten Kapitel (Definieren der Antworten) genauer erliutert.

11. Werden den Testteilnehmern mehrere Versuche zum Losen der Aufgabe eingerdumt, so
konnen unter ,,Mehrfachversuche* die Punktabziige festgelegt und Tipps zur Losung der

Aufgabe hinterlegt werden.

Mehrfachversuche
Abzug fir jeden falschen e me
22.033357 ¥
Versuch
Hinweis 1 - —
1 A B I JS~ 9~ = E % S @ B ¢ ™ @ owp
Optionen Einen weiteren Versuch erlauben
Hinweis 2 Py
1 A B I 4~ 9 = E % § @ W ¢ ™ @ g
Optionen Einen weiteren Versuch erlauben

12. Unter ,,Erstellt/Verindert“ werden lediglich die Nutzer angezeigt, die diese Aufgabe be-

arbeitet haben.

Erstellt / Verandert

@ Vorschau

3

13. Die Aufgabe wird mit ,,Sichern und weiter Bearbeiten* oder ,,Anderungen Speichern’
gesichert. Bei der Wahl der zweiten Option wird diese Seite geschlossen und wieder die

Fragensammlung aufgerufen.




Musterabgleich mit Java Motecutar Epiror [[ESEEEEED

Definieren der Antworten

Der schwierigste Teil der Aufgabenerstellung ist die eindeutige Definition der Musterlosung
unter dem Meniipunkt ,,Antworten. Wenn Sie einige grundlegende Sachen beachten, lassen

sich aber in relativ kurzer Zeit viele Aufgaben erstellen:

e Um den Musterabgleichalgorithmus anzusprechen, muss zunéchst der Ausdruck ,,match

() eingetragen werden.

Antwort 1

e Zwischen diesen beiden runden Klammern wird die Losung nach der SMILES-

Nomenklatur definiert.

e Nutzen Sie auf jeden Fall den JSME-Editor zur Erstellung des SMILES-Codes. Jedes
andere Molekiilzeichenprogramm kdnnte einen abweichenden Code fiir die gesuchte
Verbindung erzeugen. Untereinander verstehen die Programme zwar den jeweils anderen
Code, bei diesem Aufgabentyp wird aber lediglich der erzeugte SMILES-Code des JSME
mit einer Vorlage abgeglichen. Gibt es dort Abweichungen, obwohl die Musterlésung

dasselbe Molekiil beschreibt, wird die Aufgabe . .. e swcwe o0 coner o semn sdsins winion s

] ) ) UndoCaptlonCVTange , cm»% ]‘200, ) Q & [ i
als nicht richtig bewertet. ekt b2
Cut Ctri+X
Copy Ctrl+C
Paste CtrisV \
Clear Del
TIPP: Lassen Sie ihre bereits vorhandenen Mo- e oo
lekiile tibersetzen. Beispielsweise konnen Sie Copyts > s Ao
Paste Special > SLN
bei CHEMDRAW ihr markiertes Molekiil mit der g e
Insert Object... CDXML Text v Ctrl+D
Tastenkombination STRG + ALT + C als e a0
HELM Alt+Ctrl+E
SMILE-Code in die Zwischenablage kopieren. ‘ e

Auf der Seite https://peter-ertl.com/jsme/JSME_2017-02-26/JSME.html steht Thnen der

Java-Editor ebenfalls zur Verfiigung. Durch einen Klick auf das Symbol mit den zwei
' blauen Dreiecken, kann die Option zum Import eines SMILES-Code aufgerufen
werden (,,Paste MOL or SDF or SMILES®). In dem sich 6ffnenden Fenster

wird mit STRG + V der Code hineinkopiert und mit ,,Accept™ die Struktur erstellt.

Berlin



Musterabgleich mit Java MoLECULAR EDITOR

O & peter-ertl.com/jsme/JSME_2017-02-26/JSME.htn e Q
@0heix| (382 (DIVX| (|
~B=/=~2000000F"
€
T Copy as MOL
? Copy as MOL V3000
F|
g
Br| Copy as Scalar Vector Graphics
L Paste MOL or SDF or SMILES
x

>
Set options:

Set options

Import predefined chemical structure to applet:
Read JME String

Export chemical structure from applet:
Get molfile Get smiles Get JME string

Im unteren Bereich der Internetseite, bei ,,Export chemical structure from applet“, kann
mit einem Klick auf die Schaltfliche ,,Get smiles* der funktionierende Code abgerufen

werden.

Einige Zeichen der SMILES-Nomenklatur werden auch in der Algortihmussyntax
verwendet und miissen durch ein vorangestelltes Backslash (,,\) als Sonderzeichen
definiert werden. Das betrifft alle Klammern (bis auf die erste und letzte runde Klammer

des match-Befehls) und auch den Backslash selbst.

( - X ) - )
[ — \] [ -\
\ -\

(Diese Korrekturen sind bereits bei den enthaltenen Beispielen berticksichtigt.)
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Antworten

Richtige Antworten Benutzen Sie die Musterabgleich-Syntax um die richtige Antwort zu beschreiben. Sie missen mindestens eine Antwort vorgeben. Leergelassene Antworten

werden nicht verwendet. Die erste passende Antwort wird genommen und benutzt, um das Ergebnis und das Feedback zu bestimmen.

Antwert 1

Bewertung 100% s

Feedback 1 A~ B I e 9

fii
fii
&

2>

S G @B ¢ M @ owp

Das ist richtig!

Feedback dber Anzahl der Atome

Jede andere Antwort

Bewertung 0%

Feedbeck 1 A B I 4~ 9+ = = % % @ B & & 7 we

Falsch!

Feedback Ober Anzahl der Atome

Unter ,,Antwort 1 muss die (bzw. eine) richtige Musterlosung hinterlegt werden. Die Be-
wertung muss auch auf 100% gesetzt werden, ansonsten kann die Aufgabe nicht gespei-
chert werden. Bei den weiteren Antwortmdoglichkeiten konnen Ergebnisse definiert werden,
wenn beispielweise Stereoinformationen bei der Beantwortung der Frage ignoriert werden kon-
nen. Da der Editor bei Doppelbindungen immer eine E,Z-Isomerie erkennt, miissen hier ggf.

beide Varianten aufgelistet werden und die Bewertung auf 100% gestellt werden.

ACHTUNG! Die Optionen ,,Feedback iiber Anzahl der Atome* scheint nicht zuverldssig zu

funktionieren und sollte nicht genutzt werden.

TIPP: Tragen Sie wenigstens zum Testen der Aufgabe ein Feedback fiir die richtige und falsche

Antwort ein, da bei der Aufgabenvorschau keine Musterlosung angezeigt wird.
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Einschrankungen

Die folgenden Einschrinkungen beziehen sich auf die automatische Korrektur der gegebenen

Antworten. Die Aufgaben konnen aber immer noch manuell ausgewertet werden.

e Antworten konnen verloren gehen, wenn der Test automatisch durch Zeitablauf beendet
wird. Ergidnzen Sie den Fragetext um eine Aufforderung zum Zwischenspeichern und/oder
platzieren Sie diese Fragen jeweils auf einer eigenen Aufgabenseite! Auch bei der Schulung

der Studierenden sollte bereits auf diese Problematik hingewiesen werden.

e Obwohl der JSME die Eingabe von mehreren Molekiilen durch die NEW-Schaltfliche un-
terstiitzt, kann dies nicht als Musterlosung hinterlegt werden. Der SMILES-Code nutzt als
Trennzeichen fiir die verschiedenen Molekiile den Punkt (.), der vom Algorithmus nicht

erkannt wird.

e Es kann kein Reaktionsschema abgefragt werden. Die verwendete Version des Editors un-
terstiitzt nicht das Zeichnen von Reaktionen. Es ist lediglich moglich, eine Verbindung pro
Aufgabe zu testen. Es kann jedoch durch Kombination mehrerer Aufgaben auf einer Test-

seite ein vergleichbares Szenario entwickelt werden.

e Bei der Abfrage von Koordinationspolyedern wird die Anordnung der Liganden in der
Aquatorialebene und auf den axialen Positionen nicht richtig erkannt, wodurch eine auto-

matische Korrektur nicht moglich ist.

Beispielsweise sollte der folgende SMILES-Code den rechts gezeigten Ok- | ol
taeder eigentlich eindeutig definieren, so dass S und COe gegeniiberliegen: B{;’CIO -F
X
S[Co@@] (F) (Cl) (Br) (I)C=0 @)

Jedoch interpretiert der Editor streng nach den Priorititen der Liganden und setzt die Alde-
hydgruppe (niedrigste) und das Iodid (hochste Prioritit) auf die ,,axialen Positionen.

O=CI[Co] (S) (F) (Cl) (Br)I

Auch geht die Anordnung der ,,dquatorial*“ angeordneten Liganden (F, Cl, Br, I) im Uhrzei-

gersinn durch das Weglassen von ,,@@“ verloren.

Ggf. lasst sich durch eine geschickte Aufgabenstellung das Problem ldsen.

yyyyyy
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Beispiele
1. 1,2-Difluoroethen
In diesem Beispiel wird keine gesonderte Stereoinformation abgefragt. Je nachdem, welchen

Anspruch Sie an die Studierenden stellen, miissen bei der Erstellung dieser Aufgabe bis zu drei

richtige Antworten definiert werden, wenn alle Moglichkeiten beriicksichtigt werden sollen.

Zeichnen Sie 1,2-Difluoroethen!

Antwort:
(@) m){V=01Y @ (x| V)OVx ﬂ|
~B==~2A000000FM
| - |
| |
||
|
a
Br
|
x|
JSME Molecular Editor by Peter Ertl and Bruno Bienfait >
SiEnE Antwort: Antwort:

Richtig! HE Richtig!

Code:
match (FC=CF) match (F/C=C/F) match (F/C=C\\F)

o~
e
:
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2. (8,2)-5-chloro-5-phenylpent-3-ensiure
Ein komplexeres Beispiel mit zwei Stereoinformationen.

Zeichnen Sie die Struktur der (S.2)-5-chloro-5-phenylpent-3-ensiure!

Antwort

onTRBERER2ICEN |
<B==~2A000000F%
Cc

—

0]

_S

||

Kl

| &1
|

B

JSME Molecular Editor by Peter Ertl and Bruno Bienfait >
Antwort: Antwort: Antwort:
O o]
| Cl 0]
Cl OH ] /\)L cl OH
] OH
Va | =
| . |
= =
Das ist richtig! Falsch! Falsch!

Code:

match (O=C\ (O\)C/C=C\\\[CQH\]\ (C1\)clcccccl)
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3. Acetat-Anion

Hier muss die funktionelle Gruppe angepasst werden, dass die deprotonierte Form vorliegt.

Geben Sie die Struktur des Acetat-Anions an!

Antwort:

=|—|=|=|~ AN O OOCFc a
K

|-

-

|

=]

Br)

|
i
JSME Molecular Editor by Peter Ertl and Bruno Bienfait >
Antwort: Antwaort: Antwort:

Das ist richtig! Falsch! Falsch!

Eine derartige Aufgabenstel-

lung ist nicht moglich!

Code:

match (CC\ (=0\)\[0-\1])
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4. Bicyclen

Das Zeichnen von Bicyclen erfordert etwas Ubung.

Zeichnen Sie die Struktur von Benzobicydo[2.2.2]octan.

(1.2.3.4-Tetrahydro-1,4-ethanonaphthalene)

Antwort:
OOk x| & %] DX |
-B==~A000000OF"N
C
N |
(]
S|
17
El
L]
|
x|
[ JSME Molecular Editor by Peter Ertl and Bruno Bienfait >
Antwort: Antwort: Antwort:

§ | j

Richtig! Falsch! Richtig!

Code:

match (clccc2c\ (cl\)C3CCC2CC3)

Berlin
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5. Peptid

Auch Aminoséureketten/Peptide lassen sich mit dem Fragentyp testen.

Zeichnen Sie die Strukturformel der Peptids Met-Phe-Trp-Asp.

Antwart:

@ NEW X R AR DIG n

ﬂi=EN&DO@DOOm£

Lt

||

JLL]

151

|

€l

Br|

|

X

[ JSME Malecular Editor by Peter Ertl and Bruno Bienfait >
R Antwort: Antwort:

=

- 57 HN 7 NH 57
0 KH@ ') 0 o] \O 5 o E)
NH\é)'L \)L \)L 3 J&NH

Hzn/ﬁr I NHWNH [ Tow HZNﬁOTNH NH ] I ° Ok’NHI])/\NH Tol/\sz
o] E N 0 = 0 HO\\ Y ﬁ) [j/‘
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Richtig! Falsch! Richtig!

Code:

match
(CSCC\ [CRHNT\ (N\)C\ (=0\)N\[CQRRH\]T\ (Cclcccccl\)C\ (=O\)N\[CRRH\]
\ (Cc3cc2cccecec2\ [nH\]13\)C\ (=0\)N\ [CRRH\]\ (CC\ (=0\)0\)C\ (=0\)0)
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Musterabgleich mit Java MoLECULAR EDITOR

Links

e Originaldokumentation:

https://www.open.edu/openlearncreate/mod/oucontent/view.php?1d=52747 &section=2.5.2

e Quelle des Plug-Ins:

https://moodle.org/plugins/qtype pmatchjme

e SMILES-Nomenklatur:

https://www.daylight.com/dayhtml/doc/theory/theory.smiles.html

e Andere Ressourcen des Editors:

https://peter-ertl.com/jsme/JSME _2017-02-26/JSME.html

https://cactus.nci.nih.gov/gifcreator/editor.html

e Publikation zum Editor:

Bienfait, B., Ertl, P. JSME: a free molecule editor in JavaScript. J Cheminform 5,24 (2013).
https://doi.org/10.1186/1758-2946-5-24

e Chemische Notation bei ISIS/moodle

https://docs.moodle.org/38/en/Chemistry notation using mhchem
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