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EDITEUR de formules développées

représentation de Lewis, Cram, formules topologiques

Deux mode d'écriture : le mode Normal pour écrire les formules développées ou semi-développées et le mode Topologique
qui ne présente que le squelette carboné avec éventuellement des éléments ou groupements particuliers

— Taille des équations
f — Eléments/Groupes
i Co
" CH O H
" CHz (ol
Atomes ou groupements < % CHa3 ol
CceHs O R
oH
" Autre

Tracer i | Fermer

\
Actions d'édition de formule{
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! et doublets
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Liaisons stéréochimie|

Topiog H !dem\r!

Type de liaisons =

\
2 Modes d'édition{

I Mormal Tapologigue |

mode Normal
(3 onglets utilisables)

L'édition se fait uniquement a la souris

Marmal I Topologigue

Mormal I Topalogique

mode Topologique

(2 onglets utilisables)
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Comment écrire une formule ?
Utiliser les options prédéfinies

3 types de liaisons covalentes

20 orientations de liaisons
prédéfinies ~<

dans les 3 onglets o~

~
~ v
\v/

L'édition se fait directement dans le document de travail. La formule se construit

— - — | progressivement a partir de la position du pointeur de texte dans le document..

e Chaque clic sur le bouton entraine le tracé d'une liaison selon I'orientation sélectionnée ET a I'extrémité un atome
ou un groupement. (le premier clic n'écrit qu'un groupement ou atome)

e En cours d'édition si on déplace le pointeur dans une boite contenant un groupement on amorce alors une ramification
(exemple expliqué plus loin pas a pas)

e le bouton au final regroupe et assemble la formule. On déplacera alors la formule, si nécessaire.

e Pendant I'édition : en cas d'erreur, le bouton . annule a chaque clic, le dernier tracé. On remonte ainsi dans le temps.

Tracer ) | Fermer |

Taille des équations

Mormale T PR
B e premier clic Tracer ---  Tracer |— oCHso
©c o [ S = 'y

cH cw |l - e b e 4

Mode Normal :Un petit essal juste pour voir comment ¢a marche :

¢ e {¥ CHz choisir€H, et clic Tracer----------- CH3;—=CHz"
& cHa f&'GJ.... P,
S = clic Tracer ===============mmcmmmono- CH3— CH2—=CHa=

© HHZ 04
Coantre e

[ ]

o ‘¥ CH choisir CH et clic Tracer------------ CH3;—CHz—CHz—=CH=
ome .
FE= choisir liaison double et clic Tracer CHz—CH>—CH>—CH =ECHHE
[ —
G‘"‘('_'.Hg choisir CH; et clic Tracer----------- CH3;—CH:—CH>;—CH=CH—CHz=
R
¥ OH chojsir OH et clic Tracer ----------- CH3—CH;—CH;—CH=CH—CH:—0H=
-—-u-

e clic Fermer. La formule dans le document est : CH3;—CH,—CH,—CH=CH—CH,—OH

Ramification : les parties sur fond jaune sont les zones a sélectionner pour éditer une ramification.

Aprés avoir écrit la chaine principale on pointe une zone de ramification.

CH3—CH2—8|CDHD— CH>—NH2 on édite ensuite la ramification CH;—CH;—CH—CH>—NH>
o--m-o \

- I---§ |
sCHs— CH2
CH3_CH2_CH_CH2_NH2 GBEe
|
CH3_CH2

on obtient

Mode Topologique : La méthode est la méme sauf que pendant I'édition les zones de ramifications sont les disques jaunes:
[ / / / A/

A e NG SN
L

premier clic , on ajoute o4& puis, la chaine principale )
L J L ]
L sCla
' T L]
N o:hd\\ N <
on se positionne pour placer le Chlore on écrit le Chlore
@---0l---@
=] (=]
o cl o cl
on se positionne pour placer OH et on termine

Fermer et au final dans le document on obtient

A=<

NB /e programme ne contréle pas la validité de la formule éditée
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Méthode d'édition des formules semi-développées sans ramification :

Principe de I'édition
e Etape 1 sélectionner le type de liaison, I'orientation de la liaison, le groupement, Etape 2 cliquer Tracer
o  Répéter les deux étapes précédentes ...

Exemple : écriture de la molécule

1) sélectionner CH,4 | /&3 Orientation horizontale a droite ﬂ liaison simple Im

2) clic Tracer on obtient CHs
3) sélectionner CH | G g simple liaison Im
4) clic Tracer on obtient CH;— CH

5) sélectionner CH | cH et liaison double A
6) clic Tracer on obtient CH;—CH=CH

7) sélectionner CH, |
8) clic Tracer on obtient CH;—CH=CH—CH;,

9) sélectionner CH; | #.CH3 |jaison simple Im

10) clic Tracer puis fermer on obtient CHs—=CH=CH—CH,—CHjs

Méthode d'édition des formules semi-développées avec ramification:
Exemple : on veut écrire CH;—C=CH—CH,—CH,

I
Pl

H>
Commencer par écrire la chaine principale CH3—C=CH—CH,—CH3s®
-l

Ensuite, placer le pointeur de la souris dans la boite contenant le carbone a “"ramifier" comme ci — dessous
o9 44—
CH;—#[C=CH—CH2—CH;
L]

Sélectionner * | ™ MH2 gt orientation verticale vers le bas E

Clic Tracer puis Fermer

Clic Fermer on obtient CH;—C=CH—CH,—CHjs
I
NH,

NB: on peut a partir d'une ancienne formule "greffer" une ramification par la méme méthode.
Dans une formule déja existante, placer le pointeur de souris dans une boite contenant le carbone a ramifier. Lancer I'éditeur
commencer I'édition le programme reconnait et "accroche" la nouvelle édition a la précédente



Méthode d'édition des formules développées : H cl
Exemple : on se propose d'écrire la formule suivante AN /

Commencer par H Cl H
Ajouter liaison simple a 45°vers le bas et C

Ajouter liaison double horizontale et C H Cl
Ajouter liaison simple & 45° et H N /7
ce qui donne

Placer le pointeur de souris sur le premier carbone

un cadre apparait H
Choisir liaison & 45 vers le bas \ s 7
Elément CI E'ICE'= cC
Tracer &9

; H Cl
ce qui donne N .

c=C
/
Cl

Placer le pointeur de souris sur le deuxieme carbone

un cadre apparait
Choisir liaison & 45° vers le bas N ¢

Elément H C=E‘ICE'
Tracer s ee
Fermer Cl

On obtient la formule ainsi enrichie
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Rappel : En cas d'erreur pendant I'édition, on peut faire "marche arriére" | 5] | avec et reprendre avec les nouveaux choix

Quelques exemples pour illustrer les possibilités du programme

Ecriture de formules semi-développées ou développées

CHCI=CCI—CH,—CHjs CH3;—CCIOH—CO,H

CH;—CH,—CH=CH—CH,—C=C—CHj

o Cl
0 CHs O—H
C—CH—CH—CH—CH—C I
I I I A cH

H OH R, CH, O [
(I) CH;—CH,—C—CH,—C—C
| I
CoHs CoHs



Représentation de Cram

On utilise les 8 orientations prédéfinies et
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les 3 types de liaisons distinctes

Edition des liaisons Avant et Arriére

Doublet non liant

Principe : commencer par écrire le carbone ou un groupement, puis les liaisons dans le plan, puis les liaisons hors du plan.

Exemples d'édition de molécules pas a pas :
CH
3\ L+2CoHs
C
/
: H. \CI ;
Exemple 1 : La molécule pas a pas
-l
CHs
[ — 1 ECF:-':;S\ ) S
. =Ce . _ s
Choisir C et tracer ¢—& sélectionner CHj et liaison montante gauche, tracer C |, ramener le pointeur sur C 66,
CHS\ CH;s
c -
o u-o ”|C§
oNHao 4
sélectionner NH, et liaison descendante gauche, tracer ¢ = ¢  ramener le pointeur sur C NH2 , Sélectionner C2H5 , liaison
CHs
. Q\‘\\CQHﬁ
I:IC.EI
/3! i
vers l'arriére du plan, orientation montante droite et tracer NH2 , Sélectionner CI , liaison vers I'avant du plan, orientation
CH;
CHE\: w0 C2Hs C—“C2H5
DC.D
/ 7N\
. NH2 Cl , . NHZ C|
descendante droite et tracer fermer la molécule est construite

Exemple 2 la molécule 1,1,2,3 tétra-chloro propane

Commencer par écrire la chaine formée par partie dans le plan, positionner ensuite le pointeur de souris sur le premier carbone et

tracer une liaison hors du plan, répéter ainsi pour les autres liaisons

1
C C qu C C C
/7 N/ N\ AN /N S N /N
H C H H Cc H H H
Exemples :

I
"""Q

/\/\
C

H CI CI CI

ci-dessous, on a dessiné toutes les orientations possibles et types liaisons regroupées sur une méme carbone

g HH

H H H H
H\‘/‘ N/
[ TS C antl H H_/C:H
WTENG o H

Hy gy H

liaisons stéréochimiques onglet "normal”

onglet "topolog H"

H

N2
C
AR

H

H

H

onglet "topolog V"

H

H



Exemple représentation d'isomeres :

-IIINHZ
C=g

CHs;

NH2 LN
=C
—-—
c™

CHs;

H\ .+ NH; NHze, /H
/C. C\
CHs; \C| C|/ CHs;
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Ecriture des doublets non liants

Pour tracer un doublet, sélectionner I'élément chimique choisir I'option "doublet" puis choisir une orientation.

Tracé pas a pas de la molécule d'eau

Commencer par éditer ceci

Placer le pointeur sur I'oxygéne

Choisir doublet et vertical

Choisir doublet et vertical

Autres exemples :

H—ClI

H—O—H

ligisondoublet =

§ | == §~N

- |

Orientakion |I SIS0

I|:||:|:|r|n:|| ublet =

cliquer Tracer ,

=]
ce qui donne : H—DIOD— H
L]

cliquer Tracer puis Fermer,

ce quidonne: | H—O—

H
L
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Formules topologiques

On utilise les 12 orientations prédéfinies (60° et 30° par rapport a I'horizontale) dans deux volets

Tl H I Tapalog v I Tegxion H Topalag W I

Orientation (&0~

Marmal Topalogique

Morhal opologique

//

3 types de liaisons

Le choix des orientations permet d'écrire des molécules complexes
Ici on a tracé toutes les orientations possibles a partir d'un méme carbone >
Exemples :

Q\@l ﬂ N—7
WG O

On peut rajouter une ramification a une molécule existante. On clique le carbone de la molécule que I'on doit ramifier, on appelle
I'éditeur mode topologique et ou ajoute ce qu'on veut

O
/N
&

Cl
Exemple :
P /\/\/ )\/\(
OH
(1) )
On édite (1) pour obtenir (2).
Méthode :

Sélectionner le carbone de ramification de la formule 1 en pointant la souris & la jonction de deux liaisons

O/I'.!J\O

]

~o-B OW

Ajouter CI ce qui donne

Sélectionner le deuxiéme carbone de ramification de la formule en pointant la souris a la jonction de deux liaisons

@--H--@
Ajouter OH
Ce qui donne bien )CI\/

OH

@)
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Choix entre 5 tailles prédéfinies :

Choisir la taille avant le début d'édition. (non modifiable pendant I'édition)
Ce choix définit : la taille de la police de caractere, I'épaisseur des traits, la longueur des liaisons

Petite (8) Normale (10) Moyenne (12) Grande (14) Tres grande (20)
CHy—CHg CH;—CHj CH;—CHs CH;—CH;, CH3— CH3
H\C/H H\ aH . /H Cl =CH3 HO\
3 C Mawa, '.'
HI:H H/ \ Hr \ C C_.llll"xNHz
- H H / '\ ~—y R
N H  CH /
/ \. H 25

Une formule déja écrite peut étre redimensionnée en 3 clics O

Exemple : //

O
4

CH;—C nait atra mndifid en > H —
OH 3 \

Méthode : O H

1- sélectionner la formule 2- étirer par les "poignées”

10 -

b (Aspect pendant qu'on étire)

10 | :
® =] ! @
| T

12 3 - garder la sélection et changer la taille des caractéres
14
16
15
20
22
24
26
23 %
36
45
12
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