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Abstract

In dit artikel wordt een macropakket beschreven waarmee chemische (structuur)formules kunnen worden
gezet. Dit pakket is te gebruiken bovenop Plain-TeX, IATEX en andere pakketten. Het pakket isin eerste

instantie ontwikkeld bovenop CONTEXT

Thisarticleisabout apackage for typesetting chemica formulas. The package has a multi-ingud interface.
This means that al all commands and keywords can be toggled to english. Some day, this article and the

manua will be trandated in english too.

1 Inleiding

PPCHTEX is een samenhangende serie macro’'s waarmee
chemische formules kunnen worden gezet. De macro’s
vallen terug op RCTEX, een in een door M.J. Wichurain
public domain gebracht macropakket, waarmee grafieken
en andere lijnafbeel dingen kunnen worden getekend.

De macro’s zijn te gebruiken binnen verschillende TEX—
omgevingen en vallen verder aleen terug op plain TeX
van D.E. Knuth. Wel wordt gebruik gemaakt van enkele
algemene macro’'s uit de CONTEXT-bibliotheek. Daar-
naast zijn de macro’s zodanig opgezet dat uitbreiden (re-
latief) eenvoudig is. De interactie sluit aan op de binnen
CONTEXT gebruikteinteractie.

De macro’s zijn in eerste instantie bedoeld om chemische
structuurformules, zoa s zesringen, te zetten. Bovendien
kunnen reactiemechanismen worden weergegeven. De
chemische structuren kunnen in verschillende formaten
worden gezet, waarbij vergdijkbare formules optisch op
elkaar aanduiten. Ved voorkomende structuren kunnen
worden voorgedefinieerd en opgeroepen.

2 Structuren

Het aantal commando’s dat wordt gebruikt om chemische
structuurformul este zetten isbeperkt tot 4. In het volgende
voorbeeld zijn a deze commando’s gebruikt:

Voorbedd 1

\ st el cheni ei n[ assenst el sel =aan, kader =aan]
\startchenie

\cheme[SIX,B,R RZ][1, 2, 3,4,5, 6]
\ stopcheni e

Met \ st el cheni ei n kunnen verschillende kenmerken
van het zetwerk worden ingesteld. Als een en ander op
deze manier wordt ingesteld, dan gelden de instellingen
voor alevolgende formules.

Voorbedd 2

\ startchem e[ kader =aan, br eedt e=6000]
\ chemi e[ CARBON, CB1] [ A, B, C, D, E, F]
\ stopcheni e

Zoals uit beide voorbeelden blijkt, is\ chem e het centrale
commando. Dit commando, dat meerdere maen binnen
een \ st art—\ st op—paar kan worden opgegeven, krijgt
een of twee argumenten mee. Deze worden tussen [ ]
opgegeven. Het eerste argument heeft betrekking op de
te tekenen bindingen, het tweede bevat de weer te geven
atomen of moleculen. Tekst wordt in de wiskundige mode
gezet, dat wil zeggen dat aleswat normaal gesproken tus-
sen $ $ istoegestaan, mag worden opgegeven.

We werken hier het eerste voorbeeld uit. Allereerst is het
trefwoord SI X meegegeven. Hiermee geven we aan dat
we een zesring tekenen. Analoog kennen we ONE, THREE,
FCUR en FI VE, NEWVAN en CARBON.

°Hoe bij PRAGMA TeX wordt gebruikt is beschrevenin MAPS #12, pp. 100102 (mei 1994).
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Figuur 1: Een overzicht van de verschillende structuren.

Binnen deze structuren worden de chemische bindingen
tussen de c—atomen op een vergdijkbare wijze aangege-
ven. Zo gebruiken we in het voorbeeld B en R Bindingen
zijngenummerd en kunnen op verschillende manieren wor-
den opgegeven:

\ cheni e[ SI X, B1, B2, B3, B4, B5, B6]

\ chem ¢e[ Sl X, B135]

\ chemi e[ SI X, B1. . 5]

Deze commando’s tekenen delen van een zesring. Met R
hebben wedemogelijkheid om substituenten aan dezesring
te plaatsen. Het commando R tekent vanuit een hoekpunt
van de zesring de aanzet tot een binding met een substituent
(£ 120°). Het betreffende hoekpunt wordt aangegeven met
een getal.

\cheni e[ SI X, BL. . 6, RL. . 6]

De bovenstaande aanroep plaatst aleen de binding naar de
substituenten. De substituent zelf wordt met RZ aangege-
ven. Ook hier worden getallen gebruikt om de positie te
markeren. De substituenten worden in het tweede, optio-
nele argument a's tekst meegegeven.

CH

CH,

OH

Voorbedd 3

\ startchem e[ kader =aan, br eedt e=6000]
\chem e[ SI X, Bl..6,Rl..6,RZ1. . 3] [CH 3, CH 3, OH]
\ stopcheni e

Als het tweede argument wordt weggel aten, worden geen
teksten geplaatst en heeft het commando RZ1. . 3 geen ge-
volg.
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3 Définities

Het is mogelijk een bibliotheek van structuren op te bou-
wen. Deze structuren kunnen we, ad naar gelang de be-
hoefte, later oproepen en voorzien van extra componenten.
Ook kunnen ze dienen a's bouwstenen voor ingewikkel der
structuren. Het voor—definiéren van structuren kan plaats-
vinden met behulp van de TEX—primitieve\ def .

Als we een structuur, bijvoorbeeld [ SI X, B, R, RZ] , vaak
gebruiken, dan kunnen we deze vooraf definiéren.

\ def\ zesring{\chem e[ SI X, B, R RZ] }

In plaats van \ def kan ook het onderstaande commando
worden gebruikt. In dat geval wordt een melding gegeven
als de definitie reeds bestaat.

\ defi ni eerchem e[ zesri ng]
{\chem e[ SI X, B, R RZ] }

Hoewel beide manieren van definiéren zijn toegestaan is
de tweede manier robuuster, omdat achter de schermen be-
schermende maatregelen worden genomen om conflicten
met bestaande commando’s te voorkomen.

De aanroep \ cheni e[ zesri ng] levert een zesring op
zonder substituenten. Er isimmers geen tweede argument

gegeven.

Voorbedd 4
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\ defi ni eerchem e[ zesri ng]
{\chem e[ SI X, B, R RZ] }

\ startchem e[ kader =aan, br eedt e=6000]
\ chem e[ zesri ng]
\ stopcheni e

Als we zes substituenten willen plaatsen, dan kan dat as
volgt:

Voorbedd 5

\ defi ni eerchem e[ zesri ng]
{\chem e[ SI X, B, R RZ] }

\ startchem e[ kader =aan, br eedt e=6000]
\chem e[ zesring][R_.1,R 2,R 3, R 4, R 5, R 6]
\ stopcheni e

De structuur zesr i ng kan ook zonder substituenten wor-
den gedefinieerd. In dat geva worden bij de aanroep
\ cheni e[ zesri ng] geen substituenten verwacht. Wil-
len we deze toch plaatsen, dan kan dat bijvoorbeeld a's
volgt:

Voorbedd 6

\ defi ni eerchem e[ zesri ng]
{\chem e[ SI X, B, Rl }

\ startchem e[ kader =aan, br eedt e=6000]
\chem e[ zesring, RZ][ A B, C, D, E, F]
\ stopcheni e

In principeis het aantal mogelijkheden onbegrensd. Men
dient zich echter steedste realiseren dat de atomen en mo-
leculen uit het tweede argument worden opgehaald in de
volgorde van het eerste argument.

In een definitie mogen ook atomen en moleculen (teksten)
worden geplaatst.

\ defi ni eerchem e[ zesri ng]
{\chem e[SI X, B, R RZ135] [R_1,R 3, R 5] }

Hier worden dusaltijd drie substituenten geplaatst. Alswe
bij het oproepen meer substituenten willen plaatsen, dan
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dienen we expliciet aan te geven dat we doorgaan met de
zesring (SI X).

Voorbedd 7

\ defi ni eerchem e[ zesri ng]
{\cheme[SI X, B, R RZ135] [R_1,R 3, R 5] }

\ startchem e[ kader =aan, br eedt e=6000]
\ chem e[ zesri ng, Sl X, RZ246] [ A, B, C]
\ stopcheni e

In definities werkt \chemie[] dus globaad en
\chemie[][] lokaa. De idee hierachter is dat in het
eerste geval een reeks commando’s wordt tussengevoegd
enin het tweede geval een complete, zelfstandige structuur.

In een definitie kan dus meerdere malen\ cheni e voorko-
men. Het vorigevoorbee d had daarom ook kunnenworden
opgeroepen met:

Voorbedld 8

\ defi ni eerchem e[ zesri ng]
{\chem e[SI X, B, R RZ135] [R_1, R 3, R_5]
\ chem e[ SI X, RZ246] }

\ startchem e[ kader =aan, br eedt e=6000]
\chem e[ zesring][A B, C
\ stopcheni e

Als TEX met de melding komt dat er sprake is van een
onbekend conmmando, dan is men waarschijnlijk verge-
ten SI X, FI VE of een vergdijkbaar structuur—commando
mee te geven.

4 Bindingen

Hieronder is een overzicht opgenomen van de bindingen
die men kan aantreffen bij de verschillende structuren. Uit
de overzichten verderop in deze handleiding zal blijken
waar de commando’s voor staan.

In de linker kolom staan steeds de volledige bindingen
weergegeven, in de rechter kolom de ingekorte bindingen.
Deze laatste maken het mogelijk atomen en moleculen in
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de binding op te nemen. Bindingen kunnen aan beiden
kanten, links (- ) of rechts (+) worden ingekort.

B | Bond SB | Single Bond
-SB | Left SingleBond

+SB | Right Single Bond

Tabel 1: Enkelvoudige bindingen.

Een binding kan worden gevolgd door een of meer getallen
of een range, bijvoorbeeld: B1, B135 en B1. . 5. Alsadle
bindingen nodig zijn, kan worden volstaan met B.

Binnen een ring kan een extra binding worden aangege-
ven en tussen atomen en molecul en dubbel e of drievoudige
bindingen.

BijlageG

De breedte van de C en de hoogte van C”  spelen daarbij
een rol. Dit mechanisme kan nog worden verfijnd.

5 Combinaties

Structuren kunnen worden gecombineerd tot complexe ver-
bindingen. Het verplaatsen van de ene structuur ten op-
zZichte van de andere structuur gebeurt met MOV, ROT, ADJ
en SUB.

EB | ExtraBond DB | Double Bond
TB | TripleBond

Tabel 2: Meervoudige bindingen.

Een binding kan worden kortgesoten. Dit komt voor bij
bijvoorbeeld zesringen. In dat geval wordt het atoom dat
moet worden overges agen opgegeven. Daarnaast kan bin-
nen een zesring een cirkel worden getekend.

| S| Shortcut | C | Circle |

Tabel 3: Bijzondere bindingen.

Aan de hoekpunten kunnen substituenten worden verbon-
den. Het begrip substituent mag hier overigens ruim wor-
den opgevat. Afhankelijk van de aanwezigheid van atomen
en mol eculen, kunnen de bindingen kort of lang zijn.

MOV | Move het verplaatsen van
eenzelfde structuurin
de richting van een
binding

het verplaatsen van
een andere structuur
in de richting van de
z— of y-as, aanlig-
gend aan een binding
het verplaatsen van
de ene structuur ten
opzichte van een an-
dere in de richting
van de z— of y—as
het roteren van een

structuur

ADJ

Adjace

Substitute

ROT | Rotate

R | Radicd SR | Single Radica
-R | Left Radica -SR | Single Left Radical
+R | Right Radica +SR | Single Right Radical

Tabel 4: Bindingen naar substituenten.

Natuurlijk kunnen substituenten ook door dubbele bindin-
gen aan de structuur worden verbonden.

| ER | ExtraRadical | DR | Double Radical

Tabel 5: Dubbele bindingen naar substituenten.

Aan bindingen kunnen teksten worden gekoppeld. Deze
teksten worden in de opgegeven volgorde uit de tweede set
achter \ cheni e gehaald.

Z | Atom RZ | Radica Atom
-RZ | Left Radica Atom

+RZ | Right Radical Atom

Tabel 6: Atomen en moleculen (radikalen).

De atomen/moleculen worden met de klok mee genum-
merd. Ook hier mogen combinaties worden opgegeven.
Met 20 (z nul) kan een tekst in het midden van de structuur
worden gezet.

Bij het plaatsen wordt zo goed mogelijk rekening gehouden
met de (mogelijke) af metingen van atomen en moleculen.
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Tabel 7: \erplaatsingen en rotaties.

De bovenstaande vier commando’s hebben binnen de ver-
schillende structuren een ander effect. Zo isde hoek waar-
over wordt geroteerd bij\ cheni e[ FI VE, ROT1, B] anders
dan diebij\ cheni e[ SI X, ROT1, B] .

Binnen CARBON is het bovendien mogelijk een structuur te
spiegelen. Dit gebeurt met M R.

MIR

Mirror het spiegelen van de

structuur

Tabel 8: Spiegelen.

Met een cijfer geven we de richting van een verplaat-
sing of de mate van de rotatie aan. Omdat deze com-
mando’s nauw verbonden zijn met de actuele structuur,
dienen deze commando’s te worden gegeven voordat bin-
dingen en teksten worden getekend. Het maakt dus
uit of \chenie[ FI VE, B, ROT1, Rl wordt gegeven of
\ cheni e[ FI VE, ROT1, B, R] . Deeersteaanroep levert een
ongewenst resultaat.

Voorbeeld 9
\ startchem e[ kader =aan, br eedt e=4500, r echt s=3500]
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\ chem e[ SI X, B, MOV1, B] \chem e
\ stopcheni e [ structuur, % Sl X, FI VE,
bi ndi ngen bi nnen de structuur, %B, C EB,

Achtereenvol genswordt hier een zesring getekend: Sl X, B, bi ndi ngen buiten de structuur, %R, DR,
een verplaatsingin derichting van binding 1 van deal's eer- 12 B: ::I 222 2ng??hem en] Z" Eez 7

. - . 0 RZ, -RZ,
ste geplaatste zesring gerealiseerd: MOV1 en een tweede [ at onen,

zesring getekend: B. Een verplaatsing met MOV kan bij
een zesring in zes richtingen plaatsvinden. Dit in tegen-
stelling tot een verplaatsing met ADJ, die in de vier as—
richtingen plaatsvindt (¢, —«, y, —y). Bij een zesring
valen enkele van deze verplaatsingen samen: het boven-
staande voorbeeld had ook kunnen worden gerealiseerd
met: [ SI X, B, ADJ1, B] .

Ook verschillende structuren kunnen worden gecombi-
neerd. Aan een structuur FI VE kan bijvoorbeeld SI X wor-
den gekoppeld. Het mechanisme dat voor de koppeling
zorgt is voor de gebruiker grotendeels verborgen. In het
volgende voorbeeld wordt achtereenvolgens een zesring
getekend: Sl X, B, een verplaatsing langs de positieve x—as
gerealiseerd: ADJ1, en een geroteerde vijfring getekend:
FI VE, ROT3, B.

Voorbeeld 10

\ startchem e[ kader =aan, br eedt e=4500, r echt s=3500]
\ chenmi e[ SI X, B, ADJ1, FI VE, ROT3, B]

\ stopcheni e

Voorbedd 11

\ startchem e[ kader =aan, br eedt e=4500, r echt s=3500]
\ chemi e[ SI X, ROT2, B, R6, SUBL, FI VE, B, R4]
\ stopcheni e

Een overgang naar een aanduitende structuur vindt dus
plaats met ADJ. Vaak zal, om een goede aand uiting te krij-
gen, een van de twee structuren moeten worden geroteerd
met ROT. Als een structuur niet direct maar viaeen binding
wordt gekoppeld, gebruikt men SUB. Rotatiesvinden plaats
in stappen van 90°, met de klok mee. Verplaatsingen met
ADJ en SUB vinden plaatsin de vier asrichtingen.

We zien dus dat de volgorde van de opgegeven comman-
do’'s uitmaakt. Een voor de hand liggende volgorde van
commando’sis de volgende:
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substituent en]

Het aaneenschakelen van structuren komt in de regel neer
op enkele trandaties en rotaties. Hoewel dit misschien
niet direct zo lijkt, zit hierin een zekere systematiek. Het
proces zou dan ook kunnen worden vereenvoudigd. Dein
eerdere versies reeds gerealiseerde automatisering is weer
ongedaan gemaakt, omdat gebleken isdat ‘verborgen’ ro-
taties |eiden tot misverstanden met betrekking tot de plaats
van bindingen. Bovendien is het eenvoudiger een niet ge-
roteerde structuur van bindingen, atomen en moleculen te
voorzien dan een geroteerde. Een samengestelde structuur
kan beter eerst per onderdeel worden gedefinieerd, eventu-
el met trandaties, en pasalslaatste stap worden geroteerd.

6 Assenstelsd

Structuren worden gezet in een af geperkte ruimte, gemaks-
halve aangeduid as assenstelsel. De afmetingen van dit
stelsel en de plaats van het nulpunt zijn in te stellen. Bo-
vendien kan het assenstelsel, ten behoeve van het positi-
oneren in de tekst, zichtbaar worden gemaakt en kan een
kader worden getrokken.

Voorbedd 12

\startchenie
[ assenst el sel =aan,
br eedt e=6000, hoogt e=4000]

\ stopcheni e

Voorbedd 13
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\startchenie
[ assenst el sel =aan,
br eedt e=6000, r echt s=4000]

\ stopcheni e

Voorbedd 14

\startchenie
[ assenst el sel =aan,
br eedt e=6000, boven=1000, onder =3000]

\ stopcheni e

De afmetingen van het assenstelsel bepalen de afmeting
van detotal e structuur. Alsaan br eedt e en/of hoogt e de
instelling passend wordt meegegeven, dan worden de af -
metingen van detotal e structuur bepaal d door dewerkelijke
afmetingen. Waar voor gekozen wordt, hangt mede af van
de manier waarop structuren in de tekst worden geplaatst:
los van elkaar, naast elkaar, onder elkaar enz. Voorbeeld
12 toont de standaardinstellingen.

Binneneen\ st art —\ st op—paar kunnen RCTEX—-macro’s
worden gebruikt. Enige voorzichtigheid is daarbij natuur-
lijk wel geboden.

7 Instellingen

Achter \ st art cheri e en\ st el cheni ei n kunnen ver-
schillende instellingen worden meegegeven.

PPCHTEX: Chemische Structuurformulesin TEX
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Met fornmaat kan de afmeting van de karakters wor-
den ingesteld. Er wordt daarbij achter de schermen
gebruik gemaakt van de TEX—primitieven \t ext si ze,
\'scriptsize en\scriptscriptsi ze. Met schaal
stelt men deaf metingen van de structuur zelf in (1. . 1000).
De schaal wordt mede bepaald door kor ps. De trefwoor-
den ki ei n, mi ddel engroot zijnop elkaar afgestemd.

Met st at us kan het tijdrovende rekenwerk worden kort-
gesoten. Devariabelenkader enassenst el sel spreken
voor zich. Met opt i e=t est wordt om de tekst een kader
getekend, zodat men kan zien hoe wordt uitgelijnd. Met
vari ant stellenwedekwaliteitvandelijnenin. Standaard
gebruikt ARCTEX een 5 punts. om lijnen te tekenen. Als
variant 2 wordt gekozen, worden kleinere punten gebruikt
en dus dunnere lijnen getekend.

Voorbedd 15

\startchem e[ kader =aan, opti e=t est, vari ant =2pt ]
\cheme[SIX, B RRZ[R1,R2,R3,R4R5 R6]
\ stopcheni e

8 Afmetingen

Een structuur kan in verschillende formaten worden weer-
gegeven. Het instellen gebeurt met f or maat enschaal .

6

variabele instellingen default
breedte getal 4000
hoogte getal 4000 . ,
links getal
rechts getal
boven getal 3
onder getal
korps 8pt 9pt 10pt 11pt 12pt \ syst eenkor ps Voorbeeld 16
resolutie <getal> \ systeenresol utie . o o
schadl <getal> Kiain middel groot | middel \ s g;‘e%hgrsfasghgagz]k'[ e ;02”23“6]‘“ ein]
formaat klein middel groot middel \ st opcheni e B e
status start stop start P
optie test
assenstelsel | aan uit uit 6
kader aan uit uit
variant 12 1
5 1
Tabel 9: Instellingen bij structuurformules.
Standaard loopt het assenstel sel van —2000 tot +-2000, zo- 4 y
wel in de hoogteasin de breedte. Het punt Z0 ligt daarbij
op (0,0). Andere verddingen kunnen worden ingesteld
met behulp van | i nks, rechts, boven en/of onder in 3
combinatie met br eedt e en hoogt e. Voorbedd 17

Reprint MAPS#13 (94.2); Nov 1994

Dutch TEX Users Group (NTG), P.O. Box 394, 1740 AJ Schagen, The Netherlands



BijlageG

\ startchem e[ schaal =m ddel , f or maat =m ddel ]
\cheme[SIX,B,R RZ][1, 2, 3,4,5, 6]
\ stopcheni e

6
5 1
4 2
3
Voorbedd 18

\'startchem e[ schaal =gr oot , f or maat =gr oot ]
\cheme[SIX,B,R RZ][1, 2, 3,4,5, 6]
\ stopcheni e

Eventued kan bij schaal een geta tussen 1 en 1000 wor-
den ingevuld. De waarden die bij de trefwoorden ki ei n,
m ddel of gr oot horen zijn op elkaar afgestemd.

9 Symbolen

Er zijn enkele symbolen beschikbaar ten behoeve van het
zetten van reactievergelijkingen. 1n de onderstaande figuur
wordt een vergelijking getoond. Deze vergdlijking is as
vol gt gedefinieerd:

\'stel cheniein
[ br eedt e=passend, hoogt e=5500, onder =1500,
f or maat =kl ei n, schaal =kl ei n]

\ hbox
{\'startchem e
\chemi e[ SI X, B, ER6, RZ6] [ O
\ stopcheni e
\startchemn e
\ chemi e[ SPACE, PLUS, SPACE]
\ stopcheni e
\startcheni e
\ chemi e[ FI VE, ROT4, B125, +SB3, - SB4, Z4, SR4,
RZ4] [N, H
\ stopcheni e
\startchemn e
\ chemi e[ SPACE, G VES, SPACE] [ ?]
\ stopcheni e
\startchemn e
\ chemi e[ SI X, B, EB6, R6, SUB4, FI VE, ROT4, B125,
+SB3, - SB4, Z4] [ N]
\ st opcheni e}

De\ hbox is nodig om de structuren achter elkaar te zet-
ten. De symbolen G VES en PLUS spreken voor zich. Met
SPACE kan extra ruimte worden af gedwongen.
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| O
0-Q-C

H

Een evenwicht kan worden weergegeven met
EQUI LI BRI UM Boven G VES en EQUI LI BRI UM kan een
tekst worden gezet. In het voorbeeldisdat een *? .

10 Bijzonderheden

Bij ONE kan Z0 uit meer dan een atoom bestaan. In dat
geva is de gereserveerde ruimte ontoereikend. Als voor
Z0 meer ruimtenodigis, dan kunnendebindingen1, 2en 8
worden opgeschoven met het commando OFF , wat staat
voor ‘offset’. Hieronder is een voorbeeld gegeven van het
gebruik van dit commando.

\'startchem e[ br eedt e=passend]
\chenie
[SI X B, C, ADJ1,
FI VE, ROT3, SB34, +SB2, - SB5, Z345, DR35, SR4, RZ35,
SUBL1, ONE, OFF1, SB258, Z0, Z28]
[CNCOOQ
CH, COOC_2H_5, COOC_2H 5]
\'stopcheni e

Deoffsetishier 1, wat wil zeggen dat we een karakter extra
gebruiken. Dergelijke, op het eerste oog vrij ingewikkel de,
definities kunnen worden gedefinieerd door eerst de af zon-
derlijke delen te definiéren. Het roteren kan daarbij voor
het laatst worden bewaard.

\ /COOC2H5
N — CH
/ N
COOC,H
c 2Hs
\
o

Er duikt hier nog een nieuw commando op: CRZ. Dit com-
mando kan worden gebruikt om een atoom of molecuul in
het verlengde van de binding te plaatsen, wat in dit geva
gewenst is. Hetzelfde had kunnen worden bereikt met het
commando RZ, omdat men via de tweede set de spatiéring
kan beinvioeden: {\, & inplaatsvan O

OFF | Offset CRZ | Centered Radica

Atom

Tabel 10: Bijzondere commando’s.

11 Lopendetekst

Naast het zetten van structuurformules wordt ook het zet-
ten van reactievergelijkingen ondersteund. Het hiervoor
beschreven commando \ cheni e heeft daarom nog twee
uitvoeringen:
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\ chem e{formnul e}
\chem e{formul e} {tekst}
Dit commando past zich aan de plaatsin detekst aan. Dat
wil zeggen dat onderscheid wordt gemaakt tussen:
o tekst—-mode
o wiskundigetekst—mode
o wiskundige display—mode

Als het commando in de lopende tekst wordt gegeven,
dan worden automatisch $ $ om het commando ge-
plaatst. Zo levert \ chemi e{NH 4" +} de formule NH
op. Sub- en superscripts worden, zoa's door Knuth in het
TeXBook wordt aanbevolen, wat lager geplaatst. Zo is
het in het TEXBook op pagina 179 gegeven, chemisch ge-
zien wat vreemde, voorbedld te zetten door in de tekst
\cheni e{Fe_2"{+2}Cr_20 4} op te nemen. Dit le-
vert: Fe;20r204. Zonder correctie zou dit zijn geweest:
F6;20T204.

Hetzelfde resultaat wordt bereikt als het commando tussen
$ $ wordt geplaatst. In beide gevallen wordt het tweede
argument dus weggelaten. Als we het commando tussen
$$ $$ plaatsen, dan is het tweede argument wel verplicht.
Dit tweede argument mag leeg zijn:
$$

\chem e{2H _2}{} \chemi e{PLUS}{} \chem e{O 2}{}

\chem e{d VES}{} \chenie{2H 2C{}
$$

levert:

2H,0

—_—

2H, + O,

Dit kan ook korter worden gedefinieerd:
$$\ cheni e{ 2H 2, PLUS, O 2, G VES, 2H 20} {} $$

of zdlfs:
$$\ chem e{2H 2, +,0 2,->,2H 204 {} $$

Het zal de TEX—kenner opvallen dat zowel het plus-teken
alsdepijl op de basdline staan. Vergelijk + maar eens met
+. Er isvoor gezorgd dat, onafhankelijk van het formaat
vanweergeven, de+ en de — inelkaarsverlengdeliggen.

Naast PLUS en G VES kan EQUI LI BRI UM (<- >) worden
opgegeven, wat de dubbele pijlen = oplevert.

Deze formule kan ook in de lopende tekst worden
opgenomen. In dat geva wordt een wat minder
ruime layout gekozen: 2H,+O,—2H,0. Het is
ook mogdlijk bindingen weer te geven. Zo resulteert
\ chemi e{ H, SI NGLE, CH, DOUBLE, HC, SI NGLE, H} inde
chemische formule H—CH —HC —H. Ook dit kan kor-
ter: \chenmie{H, -,CH --,HC -, H. Een drievoudige
bindingisop teroepen met TRI PLE of - - - : HC=CH.

Wekeren nog eventerug naar dedisplay—mode. Het tweede
argument kan worden gebruikt om een toelichting op de
formule te geven:
$$

\chem e{2H 2}{wat erstof} \chem e{PLUS}{}

\ chem e{ O _2}{zuurstof}

\ chem e{d VES}{heftig} \chem e{2H 2C {wat er}
$$
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levert:

heftig

2H, + 0,

waterstof

2H,0

zuurstof water

Het formaat van de in de tekst opgenomen formules kan
worden met het setup—commando:

default
groot

variabele
tekstformaat

instellingen
klein middel groot

Tabel 11: Instellingen bij tekstformules.

Het commando

\ chem e{ H, SI NGLE, CH, DOUBLE, HC, SI NGLE, H}
levert bij achtereenvolgensdeinstellingengr oot , ni ddel
enkl ei n deformules:

H—CH=HC—H

H—CH=HC—H

H—CH—HC—H

12 Installatie

De macro's staan in de file m cheni e. t ex, waarbij dem
staat voor module. Omdat gebruik wordt gemaakt van de
module cont - 00a. t ex, is een stylefile opgezet die voor
de aand uiting zorgt bij andere pakketten dan CONTEXT.

Het activeren van PPCHTEY vindt binnen IATEX plaats
door middel van het commando \ docunent styl e:

\ docunent styl e[ m chem e] {}

Naast de eerder beschreven Nederlandstalige interface is
ook een Engelstalige interface beschikbaar. De Engelsta
lige versie wordt geladen met

\ docunent styl e[ m chem c]{}

13 Someenglish

PPCHTEX has an english interface too. This interfaceis
switched on by:

\setinterface[english]

Switching back to dutch can be done with:
\resetinterface
Although moreinterfacesare possible, only theenglish one

isimplemented. The file m cheni e. sty shows how an
interfaceis defined.

Seps

Voorbedd 20
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\setinterface[english]
\'startchem cal [ axi s=on, bor der =on]
\chenical [ SI X, B, R12, RZ12] [ A B]

\ st opchemi cal
\resetinterface

14 Uitbreidbaarheid

Het staat de gebruikers van PPCHTEX natuurlijk vrij de
macro’s die er aan ten grondslag liggen ook op een andere,
niet commerciéle, wijze in te zetten. Enige voorzichtig-
heid is echter geboden omdat de macro’s nog steeds wor-
den uitgebreid, worden geoptimaliseerd en meer robuust
worden gemaakt. Sommige macro’s lijken misschien no-
deloos ingewikkeld, maar schijn bedriegt. Commando’s
met de vorm \stel ...in maken bijvoorbeeld gebruik
van macro’s die nesting en verschillende ASCll-ayouts
ondersteunen.
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Vergelijk bijvoorbeeld:

\ st el cheni ei n[ f or maat =kl ei n]

met:

\'stel chem ein
[ f or maat =kl ei n,
schaal =500,
t ekst f or maat =gr oot ]

De instellingen mogen in een willekeurige volgorde wor-
den opgegeven. Waar mogelijk worden spaties en regel-
overgangen onderdrukt en worden meldingen gegenereerd
met betrekking tot fouten.

Hieronder is een (beperkt) overzicht gegeven van de ver-
schillende structuren. In de handleiding zijn ook de gero-
teerde en verplaatste varianten opgenomen. Om ruimte te
besparen is gebruik gemaakt van een wat kleiner korpsdan
wellicht wensdlijk is.

One
Zy
N I I A Ve
21N I I 2,7 1Nz,
Z3
SB DB B Z
Three
> > > > >
B DB SB -SB +SB
\ - I
\I>/ J>\ ~ _ ~N - ~
~ ~ 0
: / | -
R -R +R SR -SR +SR
\ D . -
J>< ~ |\zl R,
~ 7"
V v 2 R,
ER DR Z RZ
Four
] [ o N
B EB DB SB -SB +SB
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R -R +R SR -SR +SR
R, R, By Ry
> 7 Zy—2, R, Ry
[ [
— Z3—2Zy Rgy Ry
% N
Fs Fa R3 Ro
ER DR Z RZ -RZ +RZ

Five

@ o
N .

EB DB SB -SB +SB

RZ, RZ,
z RZ, RZ4~

|
1 RZs . ~Rz|
= z Rz
N\ | AN /Z| ’ RZg 7 ~R2Z3
— & %y 2 RZ 8 |

2
/4 N 3
RZ3 RZg

ER DR 4 RZ -Rz +RZ

|
Py w { /

|

~ 7N
v
N

N
— L
WA
A
__/

ol O
QA

S
Six
Z X <N
SO IGE GG
B EB DB SB -SB +SB
! ~ -
~ 7~ - //\' '/\\
|
R -R +R SR -SR +SR
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RZ5
It RZy RZ; RZ4 _RZg
& N 2 2 /ZS\Z Zy RZ| | |
| | FZ4/©/RZ2 an\O\RZL
Z3 Zo
N ~,.~ Zg RZ} | |
I : RzZ; TRZz RZ3”  RZ,
RZ
ER DR Z RZ -Rz +RZ
S C
Carbon
Z4 Z3 24
B B O T IS I e o S ) PSS (o Vg 88
2 2y 26
B C CB MIR Z CB3
Newman
Zg
| : : Za: :Zl
/\K O Zy Z4
2
B C CB Z
Symbol
- ’ 4
GIVES EQUILIBRIUM PLUS SPACE
15 Tot dot ¢ de mogelijkheid de resolutie van structuurformules te

De bovenstaande tekst komt in grote lijnen overeen met
de handleiding bij PPCHTEX. In aanvulling op het bo-
venstaande wordt in de handleiding ook aandacht besteed
aan:
o demogdijkheidom (in CONTEXT) delenvaneenstruc-
tuur in kleur weer te geven
o deaanduiting met het in CONTEXT geintegreerde me-
chanisme ten behoeve van interactieve teksten
o de mogelijkheid het formaat van structuurformules te
koppel en aan de korpsgroottein een omhullend pakket

koppelen aan de resolutie in een omhullend pakket

o de wijze waarop de Engelstalige interface is gedefini-
eerd

¢ de wijze waarop hoogte van de super- en subscripts
wordt gemanipuleerd

Bovendien zijn in de handleiding wat uitgebreider over-
Zichten opgenomen, met name met betrekking tot rotaties
en verplaatsingen.
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