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1- équations d'une réaction chimique :

L'utilisation de Chemsketch n'est généralement pas utile si les formules sont brutes. L'éditeur
de texte sulffit .

hydrolyse d'un ester

Si les formules sont semi- 0 0

) . - , Il Il
développées (cas fje la chlmle or.g.anlque) HiC—C—0~=CH; + H-0-H —= H,C—C—O0 + H,C-OH
Chemsketch est trés pratique .Utiliser le methyl acetate water acetate methanoi

mode « structure » du logiciel.

Pour inscrire les noms des réactifs:>Tools>Generate>Name for structure
Aprés écriture des formules dans Chemsketch, enregistrer dans le dossier « Images »de

I'ordinateur:>File>Export>sélectionner le format PNG.
L'image peut ensuite étre complétée (couleur de fond/ caractéres...) dans le traitement de texte.

0 0 0 0
[ESTD. 4 = o il 5
R ?i_ + HN—CH-C R1—I:|3H——C—NH-(|3H—C< + H,0
¢ 2
NH, Ot R®  OH hiH, R OH

2- Représentation a 3 dimensions :

Exemple : soit a représenter les 2 énantioméres du Butan-2-ol :

utiliser le mode « structure » (le mode draw ne sera pas utilisé pour cet ex)
a-Commencer par représenter la formule semi développée du butan-2-ol(fig inf a gauche):
>C>CH4>liaison «> Draw normal »>CH3-CH2-CH2-CH3>0 >Draw normal(sur le 3éme C) .
Pour optimiser la formule avant le passage en 3D :

b-Préparer le modéle pour passage en 3D :

Sélectionner la formule (cadre rectangulaire)>Tools 3D Structure Optimisation.

La molécule a 'aspect de I'un des 2 modéles a droite

C-Passageen 3D :

Barre de Menus : >ACD/Labs>3D viewer. (accés logiciel 3D : le fond noir apparait)
Barre des taches : 1-Chemsketch 2-copy to 3D (la

molécule apparait en 3D) a H
D-Optimisation de I'image : " xtd“E\H
>View>ball and stick>Label all>Resize (loupe) Hﬁt‘ckH

H

>3D rotate>Mirror (image a travers un miroir)
HSC—CHQ—EltH—CHS

E-Enregistrement de I'image dans I '

chemsketch : Ho9
~—C
Copy to chemsketch>OK>NO W&H £
HoH

>>dans chemsketch ” pour obtenir la molécule et
son image (dessin de droite)
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F- Transfert des 2 modéles dans le logiciel 3D :

Copy To 3D ,On obtient I'image ci dessous.
G-Reconnaissance des 2 configurations :

Repérer le carbone asymétrique, placer la liaison -C-H perpendiculaire au plan de la fig ,
regarder l'ordre des groupements en tournant autour de CH.

Résultat : voir fig ci-dessous

Butan-2-ol

Configuration R

Butan-2-ol

-

‘

Configuration 5

Modeles realisés avec SCHEMSKETCH
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3- Dessin d'outils de labo

Commencer par réduire la taille de la page a 50 %
Utiliser le mode « Draw » de Chemsketch.
>Templates Window>Labkit>6(7)Analytical

Pour enregistrer dans « Images » de l'ordinateur, >File>Export et indiquer le format de I'image :
PNG en bac de la liste
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trés utile dans les documents
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4- Acides aminés énantiomeéres (Glycine)

5- Formules topologiques :

Commencer par régler les paramétres de la fenétre : « propriétés des structures»

Tools>structure properties>décochez OH
« All »>current style : choisir ACS puis valider :
>Apply>Set Default. O

Passer au dessin :
OH

Commencer par >C sur la colonne de gauche puis , ,
2-hydroxyprapanaic acid

dessiner une liaison (draw normal):un CH3 apparait

temporairement puis s'efface. Poursuivre Malecular Formula = C,H,0,
I'enchainement (draw) etc . En sélectionnant >0, _
construire -OH et COOH. Formula YWeight =50 07794

En se déplagant avec la souris sur les noeuds on fait apparaitre tous les atomes présents a
chaque nceud. Ce logiciel permet de mieux maitriser les regles de représentation des formules
topologiques.

Génial !

Pour indiquer le nom : >Tools>Generate>Name of structure.

Pour indiquer la formule et le poids moléculaire: >Tools>calculate>molecular Weight.
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