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TP chimie n°9Modeéles moléculaires assistés paw ovdinatewr

I. Introduction

Ouvrir le logiciel Rasmol. - Il permet de visualiser des molécules en trois dsrns.

Raswin32.exe

On dispose d’'une banque de molécules accessihles pa 4 RasMol Version 2.6

elect Molecular Coordinate File

Edit Display Colours Options Export  Help

Buscaren: | 3 autres_molecules - ckES- Inlmmatm
Clase
Y ||#] ira-Butane-z-ol |#] 10-AMMU
I T Print
B |[#] (s3-Butans-z-ol | #] 15-ammU | o
Documentos @ z-Aminobenzaldehyde |#] zzmesane-1 |#] adrenaline
[Ecle_rfles |[#] zme-zane-1 =] | #] alurminiurm Exit

Lj fj ST =14 Tipo: Brookhaven Protein Databank File 19

e @ 2me_sans-1 ﬂ»"-\ Fecha de modificacidn: 02051997 3:00 Honic

Escritorio lﬁ 2-Methylbutane ﬁ & Tamafio: 1,22 KB =
ﬂ 2-Methylpentanes 'i] Acide butanoigue (beurre rance) Tﬂ ARMN
E 2-Methylpropane ﬁ Acide Formique ﬁ Arn message;
Misd . ﬂ 2-Mitrobenzoate d'isopropyle E Acide lactique E arn kranscrip)
1S HOGUMSILOS. | [ 8 3-Aminophenol [#] acide oxalique [#]asa-1
x |#] 3me-Sane-1 |#] Acide phtalique |=laTe
b g |[#] 3-Methyipentane |#] Acide picrique |#] Azote
‘h""ﬁjc .ﬂ F-Methaoxyaniline ﬂ Acide propanoique @ Azt
| ] 5-anMU |#] adamant-1 |#] barbiturate

« -

-

Mis sitios de red  Mombre; [

>
~ Abrir |

Tipo: | Brookhaven D atabank Ea| Cancelar
IT Formudes brutes -formules de Lewis

Rappeler le code des couleurs et la structureréldguie des atomes suivants :

Atomes Z hydrogéne 1 oxygene 8 carbone 6 aZote chlore 17 soufre 16
Structure
électronique
Nb liaisons
covalentes
CPK Atom Colours Ouvrir le fichier correspondant au nom de la mdié&i compléter le tableau
Carbon light grey suivant Mo LUarzion et
Oxygen red File Edit NE Colours  Option:
Nitrogen light blue \Wireframe
Hydrogen white Backbone
Sulphur yellow gscksru
Phosphorous  orange o
Chlorine _ green Remarque : _ o
Calcium, Metals dark grey Utiliser toujours I'option Ball&Stick Strands
Unknown deep pink Cartaons

formule brute

nom formules de Lewis

éthanal

Ethanoate d’éthyle

Acide méthanoique

propéene

Acide propanoique

Ethanol




Questions :

1. Quel groupement d'atomes sera caractéristique faridle des acides ?
- Veérifier en observant la molécule d'acide lagggrésent dans le lait...
- Quelle est la particularité de I'acide phtalique

2. Le carbone est susceptible de former des liaisomsles, double (et triple). Comment reconnait-onl$orage de
la molécule, un atome de carbone échangeant userlidouble?

3. Quelle différence du point de vue géométrie dedéépule implique la présence d’'un atome de carlngne

formant que des liaisons simples par rapport &eamede carbone possédant une liaison double?
- Vérifier votre Hypothése en observant les molésul'éthane et d’éthylene

4. L'oxygéne est susceptible de former deux liaisamples ou une double. Comment distinguer sur |'ende la
molécule un atome d'oxygéne doublement lié d'umatd'oxygene simplement lie?

III. Formules semi- développées -Isomérie

Compléter le tableau suivant :

Nom Formule semi-développées

méthanoate d'éthyle

Butadiene

éthanoate de méthyle

cyclohexane (chaise ou bateau)

Benzéne

Questions :
1. Quelle est la particularité des molécules 1 et 3 ?
2. Cyclohexane : en quoi differe la forme chaise delme bateau ?
3. Quels groupements d’atomes particuliers retrouwe dfans la molécule :
- d’adrénaline
- de cocaine




