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De fglgende sider er udskrifter af websider.

Derfor kan der optraede uheldige sideskrift. Det betyder at en figur, der hgrer til en vejledning nederst pa en side fgrst
optraeder gverst pa den fglgende side

OM TYPOGRAFIEN

De meget kortfattede instruktioner skal lzeses pa en bestemt made.
Alle instrukser er samlet i punktopstillinger med bullets.

En instruks bestar af en Ordre efterfulgt af det, som ordren skal udfgres med eller pa - evt. efterfulgt af en parentes
med et tal. Tallet henviser til en nummereret pil i den ledsagende illustration.

Ordren er altid skrevet fed og kursiv, og det ordren skal udfgres med eller pa er skrevet med fed.
Ordrer kan typisk vaere Klik , Hgjreklik, Dobbeltklik, Tryk, Vaelg, Marker, Skriv, Udfyld, Afmaerk.

En instruks er altid anbragt til venstre for den illustration, der belyser problemstillingen.

OM BRUG AF PILE OG DERES FARVER

De fleste af illustrationerne er forsynet med en eller flere pile.
Rede pile viser hvor en instruks skal udfgres.

Hvis der er flere rgde pile i en illustration, vil de ofte vaere forsynet med et nummer, der refererer til en instruks.
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Printvenlig side for Tegn simple alkaner og laer deres navne

Tegn simple alkaner og leer deres navne

I denne gvelse leerer du

e at tegne simple alkaner

e at navngive simple alkaner

o Tryk
Structure
(hvis den ikke
allerede er
trykket ind)
(1)

o Tryk Draw
normal (hvis
den ikke
allerede er
trykket ind)
(2)

o Kliki
dokumentet

Herved tegnes den
simpleste alkan

(i ChemSketch
indseettes ikke-
metaller i deres
lavest valens som
brintforbindelser)

o Vaelg menuen
Tools (1)

o Vezlg
Generate (2)

o Vzalg Name
for Structure
(3)

(Bemeerk
genvejstaste:
CTRL+Shift+I)

EF

File Edit Pages

Structure | Draw

I'I'II'I'II:I

Tools Templates

Options

Documents  Add-Ons

NN =

j _é'w.‘? / \‘F“ /\f ?aar *

20

e

—_——

30

@
i

I

—
(=)
L

—
|....I...

Mo 2 B0
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Printvenlig side for Tegn simple alkaner og leer deres navne

Herved navngives
forbindelsen. Navnet
er pa engelsk, men
du kan fa det
danske navn ved at
fierne det sidste e.
Det vender vi senere
tilbage til.

e Tryk Draw
normal (hvis
den ikke
allerede er
trykket ind)

_'I_'ul:llsi Templates Options

Structure Properties

Clean Struchure

Show Aromaticity
Hide Aromaticty

Expand Shorthand Formulae  Ctrl4Shift4F

Add Explicit Hydrogens
Remove Explicit Hydrogens  Ctrl+5hift+R

Chedk Tautomeric Forms Ctrl+5Shift+T
mfucu.re Optimization Ctrl+5hift+3 1

altsshift+s kg 0 = (R

Documents Add-Ons ILiab ACD/Labs Help

Cl |zzeeum

P+ A Faa (),

40

50

METETErE BTN I

L

;s

Chrl +5hift+A
Ctrl +5hift+H

Ctrl+5hift+¥

Auto Rerumbering Chrl +Shift+4
Clear Numbering Ctrl4+Shift4L
Generate . Name for Structure  Cirl

Se for Structure. ..

Ctrl+5hift+C

ereo Descriptors

i

3 rea Descriptors Options. ..

4 ILES Motation

Calgulate 2

Structure from SMILES

InCHI for Struchre

InChI Cptons...

Structure from InChi

EF

File

& ACD/ChemSketch (Freeware) - [nor

Edit Pages Tools Templates Option

Structure | Draw |'d_—| @ é‘ 5

*

¥4

0

d & k—?%—é'w" 4

20

mm
0
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Printvenlig side for Tegn simple alkaner og laer deres navne

o Kliki
dokumentet
under
methane

o Klikigen
inden for
firkanten der
afgreenser
CH,

Herved tegnes den
neestsimpleste alkan

- H3C—CH3
* Tryk w == (o,
Select/Move q @ ﬁ D\ j_{ / W /f ?332" * C +
0 10 20 30 40 al G
Det er det normale @ D\i""'""I""'""I'"'""'I"""""""""'l""""'l
markeringsveerktoj I :\ .
e Marker det T 1 _
sidste nqd !
molekyle c ] PTTTTTTTTTTTTTmTTomTsTemmosmoonmsentooneeees
* Tast B [
CTRL+Shift+I ] ;
' N | ] : . CHy-
o E | e
N + - -methane
303 tE
= -
X i H3@="@H3
a5

Herved navngives
forbindelsen.
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Printvenlig side for Tegn simple alkaner og laer deres navne

ﬁ¢H4ﬁ
-methane

- HaC—CHs

-ethanes

R

o Tryk Draw F e
normal 'IT:I
File Edit Pages Tools Templates Option
Structure | Draw |'d_—| @ é‘ é
me AN
L1 11 I 1 1 1 11 1 I L1 1 1
o J
cll ]
e Tegn pa E
samme made : .
som for en ' : e
alkan med 2 .ch—-—(EHq
- B oot
e Klik pa det T
sidste C !

Hov, det ser
underligt ud. Der
skulle jo veere 3 C-
atomer.

Forklaringen er, at
det er der ogsa, men
ChemSketch viser
som standard kun
de endestillede C og
H.

Du skal nu sendre
pa indstillingen sa
alle C og H vises.

[ %]
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Printvenlig side for Tegn simple alkaner og laer deres navne

o Tryk
Select/Move % @ ﬂ D‘

o Marker det
sidste
molekyle

ows,
o GHs

* ¥;”ollgs menuen Pages | Tools | Templates Options Documents  Add-On

e Valg Name e e Structure Properties Alt+5hift :
Structure
Properties & Structure F [

heck Tautomeric Forms Ctrl+5hift+T
I:III 4. 30 Structure Optimization Ctrl+5hift+3 |
] V MassSpec Scissors
_E C Show Aromaticity Ctrl+5hift+a
B Hide Aromaticity Ctrl4shift+H
] Lo Clmed—em ] T il Pt 2 Wl T = S ]

o Afmeerk ) P ~,
Show Carbon 3: """"""""""" Properties g
All (1) K

K o Current Style

e Tryk Apply : — 1
2) i ' CH4' : .".

e Tryk Set K T I Common | Atom || Bond || Special

1 - -methane:

Default (3) ¥ o Shaow Carbor
¥ 1 — Al Hide Zer Charge
R Crozz Out |nvalid Atam
T T . Size Calculation
" H3C—CH, _ =
S Atorn Symbal Size | 10 w
1 v b
- ethane ] Auto Bond Length| 7 mm
' S Abarn Shyle 2 Bond Style 3
¥ Aial ~||07pt 13
s . . . ma . . . o B I
- E@H " | Apply [ Set Default ‘]
. . - .3 [ Lpdate Fram ] [ Restare Default ]
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Printvenlig side for Tegn simple alkaner og laer deres navne

Hermed de tre forste
alkaner med deres
engelske navne.

Nu skal du tegne
leengere
keedeformede
molekyler.

o Tryk Draw
Chains

e Hold musen
nede og traek
vandret mod
hgjre til
markgren
viser C 4

e Slip musen

Her ses den fjerde
alkan. Bindingen
mellem 3. og 4. Cer
skjult . Det er ikke
godt ud og kan virke
misvisende. Vi
vender senere
tilbage til hvorledes
molekylerne kan
gores tydeligere.

CHy

methane

H3C—CH3

ethane’

HaC—CH,

 propane

File Edit Pages Tools Templates Options g::u:url

Structure | Draw [ ] @é‘ =
@& L S LN 7 &

¥

hny

=y
=
1

9
T
=L

2’

CHy " CH,
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Printvenlig side for Tegn simple alkaner og laer deres navne

Fortseet pa samme S Y me ey
made med at % CHy HSCRCH:CH%HZCHECH
opbygge alkaner og ‘methane T T *
navngiv dem som o -hexane
beskrevet oven for. S
Formlerne er HoC—CH4
strukturformler. ethane Hal . H.-C H%: H,CH% H,CHE,
En strukturformel S : 2 2 2 -
angiver: heptane
hvilke at HE'C'_C{'_'E' ) o
vilke atomer H.C CH, .CH, _CH,
A - - -~
2. hvor mange CHs ' z CHz "THp " TH3 -
atomer af - propans - octane .
hver slags o ) S
3. hvilke atomer HaC.  .CH, HaC._. CHn ,_CHH _CH
der er CHn ’EHE. x .?C 'tHE 2
forbundne . .o
bl_rtane nonane
HaC.  “CH; _CH; C. CH,
. CHs i Hs 2 HE-C . CH‘tHn T ﬁ: " ‘tHB
- pentane “decans
Her af fremgar navnene pa dansk - ligesom pa engelsk, blot uden e til sidst:
1C 2C 3C 4C 5C 6C 7C 8C 9C 10C
methan ethan propan butan pentan hexan heptan Octan Nonan Decan
Du kan ogsa skrive Pb ‘
molekyleformler i ChemSketch :
In :
o Tryk Edit Atom Label '
() i L2y
e Klik i dokumentet (2) . / ah|[
Herved fremkommer boksen E .
Edit Label I S

e Skriv C9H20 (1)
(bemeerk at
antalsbetegnelsen
automatisk bliver
subskript)

e Tryk Insert
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Printvenlig side for Tegn simple alkaner og laer deres navne

En molekyleformel angiver:
1. hvilke atomer

2. hvor mange atomer af
hver slags

Opgave

Simple cycloalkaner

-

Edit Label

T Aial

¥ B 7 U 2= Q

CaHzo

CZH5
C2H50H
Maz504
Ac
BOC
Bn
CZHS
CGEH5
CBZ
CHO
CN
COOE:
COOH

Faormula 5

Inzert

¢ A

»

Lizt

) Standard
) U ger

= al

Save

Delete

| X Cancel | | 2 Help |

CgHyp

Tegn og navngiv simple ringsluttede alkaner med hhv. 3, 4, 5 og 6 C-atomer.

(Husk "Clean Structure")

Tip: En simpel ringsluttet alkan kan tegnes ved forst at tegne en alkan og derpa forbinde de to

endestillede C-atomer.

Simple Cycloalkaner lgsning
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Printvenlig side for Tilpas formelvisning

Tilpas formelvisning

I denne gvelse leerer du:

e At indstille parametre for strukturformler, sa de bliver mere leesevenlige

e Opret et nyt
dokument (1)

o Tryk Draw
Chains (2)

e Hold musen
nede og traek
vandret mod
hgjre til
markegren viser
CcC4

e Slip musen

o Tast CTRL+A

Herved markeres hele
formlen

o Vaelg menuen
Tools

e Vzlg Name
Structure
Properties

e Fjern
afmeerkning
Auto (1)

File Edit Pages Tools Templates

Structure | Draw

LNON

@ﬁﬁ%ﬁ
o AN

Options  Docun

A

2

g
Mm

=
=
1

":]m |||t%|.

]
o

¥l

HS@E‘@I—‘?’@%?
T e,

"GHj3

Pages | Tools | Templates Options Documents  Add-On

e | Dra Structure Properties Mt%iﬂ%‘ 4
;j’ Structure F i
heck Tautomeric Forms Ctrl+5hift+T ]
0
" 5 3D Structure Optimization Cirl +Shift+3 |
] V MassSpec Sdssors
1 Show Aromaticity Ctrl +Shift+A
H Hide Aromaticity Cirl+Shift+H
: T o A ol T Ep— lom Pt S [ ) S = N
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Printvenlig side for Tilpas formelvisning

e Vzlg Bond
Lenght = 10
mm (2)

e Tryk Apply (3)

Nu ses alle
bindingerne

o Tryk Clean
Structure
gentagne gange

Bemeerk de forskellige
visninger af formlen

e Tryk 3D-
optimization

rProp-erI:ies E] “~
Curment Style

| M[Save” DE|]

Cornrnar |.-'-‘-.t|:|m Bond | Special

Show Carbor:

a7l Hide Zero Charge 2
Crozs Out [reealid &tg

SizgelFalculation
Atam Symbal Size
Bond Length| 10 mm %

Auta

Ak Style Bond Style

Arial w | |07 pt w |

B I
| Apply ] [ Set Default ]
[ Update From H Restore D efault ]
HaC CH-
L Z
oM e

%0 AP & & won %3 §ror w

1 1210 1 140 150 160

HC™ - - "CHy
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Printvenlig side for Tilpas formelvisning

Hvis denne boks
fremkommer:

o Tryk Yes

e Anbring
markeoren i
neerheden af et
atom

e Hold musen
nede og treek
til siden

Molekylets rumlige
struktur vises som
pinde

W e [FFEE &) & won % @ier f
‘% {% Cﬁ_‘} @ cf i{—} ,t' g 3

1y 120 130 141 150 16
s b b b e baa gl M ERETE EEEEE EEEE N

CH,C
S

HC. . CHy

il 3D Structure Optimization

H(I/ R emove hydrogens before starting optimization?

’ o Ves ]L__QHD | ’ annceI]

U e (AR &) & wen % @iler e
£ c€="‘:'[I'I:" @ e = % 5

0 1210 130 141 150 1610
l
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Printvenlig side for Tilpas formelvisning

e Slip musen

e Tryk Clean
Structure
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Printvenlig side for Tilpas formelvisning

Her ses formlen som
den ofte vises i
leereboger

I—.C‘L.—I

T—()—T

T—O—T

T—0—x
!
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Printvenlig side for Alkaner med sidegrupper

Alkaner med sidegrupper

I denne gvelse leerer du at:

e Tegne forgrenede alkaner
e Navngive alkaner med sidegrupper

o Tryk Draw
Chains

e Hold musen
nede og traek
vandret mod
hgjre til
markeren viser
c1o0

e Slip musen

Herved fas decan.
Ved at erstatte et H-
atom pa et ikke-
endestillet C med fx
en CH, fas en alkan

med en sidegruppe.
Altsa en forgrenet
alkan.

o Tryk Draw
normal

e Klik pa C nr.

=

A

Structure | Draw

0

File Edit Pages Tools Templates Options Qu:u:ud

O @8 H
%9 & D\j_{wﬂ' 7§

A

1 N %

-
=]
L

/

HaGa_~ CHy - _CHy - CH, - CH,
.\\‘?CH'; “CcH, .™CH, .“CH, . “CH

File Edit Pages Tools Templates Option:

Structure | Draw

O B &

b
P
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Printvenlig side for Alkaner med sidegrupper

2

o Tast
CTRL+Shift+]

Herved navngives
forbindelsen.

Bemaerk navnet.
Sidegruppens navn
afledes af den
tilsvarende alkans
navn, blot med
endelsen -yl.
Placeringen angives
ved nummeret pa det
C-atom hvor
sidegruppen er
placeret.

o Tryk Delete

e Klik pa
navnet for at
slette det

e Klik pa
sidegruppen
for at slette
den

o Tryk Draw
normal

H,C CH, - CH, - /-.CHQ -},CHQ :
CH,| . ™“CH, . ™CH, ~CH,  “CHj
/ o
he”” . ScHr  NcHn oy, CH,
(CH; e .
-E-methyldecane -
Documents Add-Ons I1ab ACD/Labs
) ¥ ¥ g
- /( ?ﬁr T* GDE|E1:E| / %
50 50 70 a0 g
MY FRTTE P RTRTY STRTH FRTRY FTRTI SR PR AT
-E-rheth#ldécahel{iﬁ] |
S “cH, . “CH, . TCH;. TCHj

Crrdm ~——
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Printvenlig side for Alkaner med sidegrupper

File Edit Pages Tools Templates Option

Structure | Draw ﬂ @ ﬂ é

R NN
% 21

n-:]mu....l AP I . |
c|
e Klik pa C nr.
4 fra modsatte
ende
HiCa - LCHy - CH, - -%H - CH,
-~ e AR
.\\\'.'CHE . “CH, . “CH, .7 “CHy. ™CHj
¢ Klik pa den ny . . . . . . . . . . ) . .
sidegruppe HSC\{: "ﬂ
. Tast . . . . . . . CI_.l . tlj';_lﬁ ) .CH.
CTRL+Shift+I : CH : 15 - : . 2
-~ ~ -~ -~
\““'CHQ | CH2 ScH,  ScH,  CH,
Bemeerk navnet. (. . . . .
Sid .
teelles fra den ende A
hvor sidegruppen HEC
sidder neermest. l
-~ -~ ~ -~
\‘"‘r;:Hg ScHy  NeHy.  NeH,. SCH,
w4 _ethyldecang =

Prov at fremstille
forskellige forgrenede
forbindelser og tjek
om navnene stemmer
overens med
nedenstaende regler
for navngivning af
alkaner
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Printvenlig side for Alkaner med sidegrupper

CHs

. LCHy -

. ) - CH
HBC\.\C/ 2_\ e 5 //'

CH, . HC
. .;,CHQ
| H2| 2

-CH;-

22 2 9 trimethyl-6-propyldecane s -

H,C
CHE' CH. )
Py
NeH,.  CH;

Navngivning pa dansk:

Alkaners navne ender pa -an.

2. Sidegrupperne navngives som de tilsvarende alkaner, men ender pa -yl i stedet for -an.

3. Opseg den leengste uforgrenede C-kaede og nummerer fra den ende, der er naermest en
forgrening. Dette er moderstrukturen, der giver hovednavnet til forbindelsen.

4. Sidegrupperne placering angives ved nummeret for det C-atom, hvor den sidder.

5. Erder f. eks. tre methylgrupper pa en keede, anvendes tre numre til deres placering og

preefikset tri- foran methyl.

6. Sidegrupperne ordnes i alfabetisk raekkefolge og skrives foran moderstrukturens navn.

Du kan leere preefikserne ved fx at fremstille en lang alkan og give den flere sidegrupper:
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Printvenlig side for Alkaner med sidegrupper

CHs CH, CHs (EHE
HiC CH CH _AH CHy  HiG CH _CH CH CH
T - : - 3 P - 3
CHy  “CHa z‘cHE “CH, CH: ““TH eHT TeH;
F-methyinonane |
CH; CH,
CHy
: | 3.4.56.7-pentamethylnonane
HLC CH CH CH CH CH
. - — 2 — 2 - 3 5 CH3 CHE-
CHz Tf TCHy  CH, |
HLC CH CH CH CH
~ - -~ - 03
CH, Sen”T SeHT eH “SCHS
3 4-dmethynonane ||
CH. CH, CH, CH,
. | ) 2,34 5.6, 7-hexameathyinonane
CH, CH CH CH CH,4 CHy CH,
CH, CHs Hal iH JH H CH
. N N -~
3 4.64rimethyinonane TH {|2H 1’|,‘.H \“‘(jH
CH CH
_ | : i : CHy  CHy  CHy  CH,
H3C CH CH- H CH 2,34 567 8-heptamethylnonans
~ 2 -~ Pl
ey SeHT oW e
CH, CHy
3.4 6 74etramethyinonane

Her af fremgar betegnelserne:

2 sidegrupper 3 sidegrupper 4 sidegruppe S sidegrupper
di tri tetra penta

OSV...

Cycloalkaner

Tegn og navngiv alle mulige ringsluttede alkaner med 6 C-atomer.
(Husk "Clean Structure")

6 sidegrupper

hexa

7 sidegrupper

hepta

Tip: En ringsluttet alkan kan tegnes ved forst at tegne en alkan og derpa forbinde 2 C-atomer som ikke

er naboer.

Cycloalkaner med 6 C-atomer lgsning
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Printvenlig side for Carbonhydrider med dobbelt- eller trippelbindinger

Carbonhydrider med dobbelt- eller trippelbindinger

I denne gvelse leerer du at:

e Tegne formler for alkener og alkyner

e At forsta principper i navngivningen af disse stoftyper

¢ Tryk Draw Chains File Edit Pages Tools Templates Options Docur

Structure | Draw |'d_—| @é‘ 5 @
e @& O LM 7

¥

£
Lo,

[
=
1

e Hold musen nede
og traek vandret . . . . . . . C 7 .

mod hgjre til CHy '
markeren viser C 7 W

e Slip musen

e Klik pa binding
mellem 3. og 4. C
(Et af de tre Draw-

veerktgjer skal veere : H SC\“'\. : /CH% : /CHE. .ffCHE .
aktivt) CHE 5 "NCHE
o Tast CTRL+Shift+I : : ) : ; " : :

Her ses en alken (en
hepten) og dens navn.
Alkener navngives som : . . . . . - . . . . .
alkaner, men med

endelsen -ene (pa danske - . H3C"\-.,\ . /.Cﬂ‘:: . /CHE_\.\ ./CHS_
en) i stedet for -ane (pa CH CH CHE

dansk -an), og med en . . . e .| . .
angivelse af n(3E)-hept-3-ene =
dobbeltbindingens . . . -m - Com- - om
placering.

Betegnelsen (3E) forrest i
navnet vedrerer alkenens
rumlige struktur.

e Tryk 3D-

optimization (1)
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Printvenlig side for Carbonhydrider med dobbelt- eller trippelbindinger

e Tryk Clean
Structure (2) -| ")
I

e Tast CTRL+Shift+ = Q
K € &P

30 4 150

E InChl '-é,g @ Lok Pubic)
I
0

170

Mod hedder pa tysk
Entgegen. : : : : : : H H"\ "H
For at markere at de to ] ] ] . H. H - L C_“"
store grupper sidder I \ C-‘" Y
modsat hinanden omkring . . H Ca Cf \ H
dobbeltbindingen pa 3. C H -~ "‘.\: -~ \ H
starter navnet med med . A _‘,..-C i ) C )
(3E) J,C \ |
H” N, B H
I-l [ ] u
" (3E)-hept-3-ene =
[ ] [ ] u
Nu skal forbindelsen .
"vrides" om | g =] @ q = G O}
dobbeltbindingen sa de to . _
store grupper kommer til é’ i 5 =+ A % =
at sidde pa samme side.
30 40 =0 7o 20 S0
IIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIII IIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIII
e Tryk Undo
gentagne gange
indtil alkenen ser
ud som vist
e Slet navnet
H3C\\;\ '/,CH\ CH, 'f,CHg'
S
- CH; - CH CH, -
Tryk Select/M
o Tryk Select/Move Y @ ﬁ D‘

i
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Printvenlig side for Carbonhydrider med dobbelt- eller trippelbindinger

e Marker de sidste 3
C-atomer

He, Oy JBHa Bt

o Anbring markeren
paetC

o Treek nedad og til HC fcﬂ\:\;: '
venstre sa de to CH _H
"store" grupper ' ' ’ 2 - ; ’
kommer teet pa
hinanden

+
LA

dw:-15.49 dw17.13

e Tryk 3D-

optimization (1) | ‘e [FFE & & mon % @ror eed
o Tryk Clean

Structure (2) % A= -;:'ﬁ:n @ e %_} 3(;, -
0

e Tast CTRL+Shift+I 30 140 150 170

Sammen hedder pa tysk
Zusammen.

For at markere at de to
store grupper sidder pa
samme side i forhold til
dobbeltbindingen pa 3. C
starter navnet med med
(32)
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Printvenlig side for Carbonhydrider med dobbelt- eller trippelbindinger

Prov selv at tegne en alken
med to eller flere
dobbeltbindinger og
undersegg navngivningen.

o Tryk New
Document (1)

e Tryk Draw Chains
(2)

e Tryk C (3)

e Hold musen nede
og traek vandret
mod hgjre til

markogren viser C 2
(4)

e Slip musen

.H\ _ ./H

'\;/C_C\;
/‘\ /\’/
- f_\

. {Sa-hept'-aene .

H—C—H
H——C——H
C~. ~ H
_H,;’ X
~
/NN
H
. . d

= (27 4F)-hepta-2 4-diene =
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Printvenlig side for Carbonhydrider med dobbelt- eller trippelbindinger

Structure | Draw @ g = )
g L L e
¥

o S =2 =m0

e Klik 2 gange pa
bindingen (Et af '
de tre Draw- 0

veerktajer skal veere . .
aktivt) o H30$( / . :H 3

o Tast CTRL+Shift+I

Her ses en alkyn (ethyn)
og dens navn. Alkener

navngives som alkaner, A N R S
men med endelsen -yne o : e
(p4 danske -yn) i stedet for L e —~y
-ane (pa dansk -an), og H C :CH

med en angivelse af '
triplebindingens placering '
- lige som hos alkener. e

Prov selv af tegne og
navngive nogle eksempler!

'HC=CH =~ HC==C—-CH, °

. ethyne ~ " prop-1-yne
.:HC.EC.—CQ‘Z . HeL—C==C—CH,
- but-1-yne- CHy but-2-yne

t C=C——<CH
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Printvenlig side for Carbonhydrider med dobbelt- eller trippelbindinger

o Tryk New
Document (1)

e Tryk Draw Chains
(2)

e Hold musen nede
og traek vandret
mod hgjre til
markegren viser C 2
(3)

e Slip musen

o Klik pa
bindingen (Et af
de tre Draw-
veerktgjer skal veere
aktivt)

o Klik pa
dobbeltbindingen
(Et af de tre Draw-
veerktgjer skal veere
aktivt)

o Klik pa
triplebindingen
(Et af de tre Draw-
veerktgjer skal veere
aktivt)

Sa far du atter en
enkeltbinding.

ChemsSketch lzerer dig
at et C-atom hgjst kan
danne triplebindinger
og altid fire bindinger
i alt.

o=

ol

Draw @é‘%f

Structure
e 9 & A 7
0 10 20 40 50
@ mm IIIII:]IIIIIIIIIIIIII IlmlllllIIIIIIIIIIIIIIIII
0 3 “
A 3
n'“'l' 1']_; :. ________ .E_Q_ ___________
C| _3 - CHy &~
20 3 ; Lt
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Printvenlig side for Carbonhydrider med dobbelt- eller trippelbindinger

Ved at bruge "3D o S
Optimization" og "Clean ] H H ]
Structure" kan du fremtille
denne oversigt. oo ‘ ' ‘ ’
HsC—CHz = H—C—C—+
‘H. .H .
H\ .. H
"HC=—=CH . . H—C=—C—H.

Opgave

Pentener

Tegn og navngiv alle alkener med 5 C-atomer og 10 H-atomer.
(Husk "3D Optimization" og "Clean Structure")

Alkener Lgsning

side 27



Printvenlig side for Alkoholer og carboxylsyrer

Alkoholer og carboxylsyrer

I denne gvelse leerer du

e At tegne strukturformler simple alkoholer og carboxylsyrer

e At navngive simple disse forbindelser

o Opret et nyt

File Edit Pages Tools Templates Options Qn:u:url
dokument (1)

e Tryk Draw Structure | Draw @l é‘ %
Chains (2)
Q@ & A LA s
IT:::T'_....|....I....|.£'..[%....I....|...
A ]
; 2
Any 7

e Hold musen
nede og traek
vandret mod
hgjre til
markegren
viser C 4

c 4
ZCHélmﬁ

e Slip musen

o Bemeerk at
Draw Chains CWON D‘ A _e'v\y S & & =0+
stadig er
. 0 10 20 30 40 =0 £
r]?kketlnd m mm IIIIIIIIIIIIIIIIIIII III|||III|IIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIII
e Tryk Oxygen A |20 ; 1
(2) Any i :
e Klik pa det E '
forste C (3) C a7 :
o |
N | ] 5
40 3 '
D 1 :
B
si 3 .
p :
e Tast
CTRL+Shift+I
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Printvenlig side for Alkoholer og carboxylsyrer

_~CHa ~ _CcH,

He - CHz  “cH,
‘=putan-1-ol~

Navngivning pa dansk:

Alkoholer navngives som de tilsvarende alkaner, blot med endelsen -ol og angivelse af
nummeret pa det C-atom, der beere OH-gruppen.

e Slet navnet

e @& O S IV ¢ & & =20

e Bemeaeerk at

Draw Chains - 20 30 40 50 60
stadig er i T e T NS
trykket ind a 4 1
%) R

o Tryk Oxygen Any 2EI_-E . 3

@) 2. .

e Klik pa det
forste C (3)

e Klik pa
bindingen
mellem C og

Herved fremkommer o H RS CH 2 CHS
en dobbeltbinding til T T

O og der forsvinder 2
H.

o Tast
CTRL+Shift+]

Dette
"mellemprodukt" er
et eksempel pa en
aldehyd. Aldehyder
kendetegnes pa
gruppen -CHO.

Aldehyder navngives
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Printvenlig side for Alkoholer og carboxylsyrer

som alkoholer, blot
med endelsen -al i
stedet for -ol.

e Slet navnet

e Bemazerk at
Draw Chains
stadig er
trykket ind
(1)

o Tryk Oxygen
(2)

e Klik pa det
forste C (3)

e Tast
CTRL+Shift+]

Navnet er naturligvis
pa engelsk. Det
danske navn fas ved
at fjerne oic og
overseette acid med
syre

Arbejdet med tekster
sker i ChemSketchs
Draw-modul.

e Tryk Draw (1)

e Tryk Edit
tText (2)

o Marker oic
acid i
tekstfeltet (3)

e Overskriv
med syre

0 "CH, CHs
=butanal=-

e 9 & ‘Q—ﬂ’—é'w* 7 &S E T

% mm b b bna sy T ETEEE RET R FRET FEEEE SR

¥

£

&

S 2 3 0
IEI

e
=

0 10 20 30 40 50

e ]
=
||||||||

=hutanoic acid=
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Printvenlig side for Alkoholer og carboxylsyrer

_FStructure Draw @ gl = #
s & 7= B[ | acal wl[10 [« B
N et
c {1 L
N 0

N B R

= 30 4 - B 2-..,‘_ .
0| o~ \CHE - Chs
0| '|@M\3

Hermed har du det
danske navn for
C;H,COOH, der ogsa
har trivialnavnet
smersyre.

Smersyre lugter
meget ubehagelig og
findes i bl.a. harsk
smer og fordeervede
ananas.

/

ll

CH 5
CHz HCHS:
| bu tansyre

T

Navngivning pa dansk:

Carboxylsyrer navngives som de tilsvarende alkaner, blot med endelsen -syre.

Hvis der er to syre-
grupper kan syre
navngives saledes:

HO!

s

1
C\‘CH':@H.2'"‘(:';/ .
1

butanedioic acid

butandisyre

Hvis der er mere end
to syregrupper
anvendes en
alternativ
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Printvenlig side for Alkoholer og carboxylsyrer

navngivning.

Her opfattes
forbindelsen som en
ethan, som beaerer 4 -
COOH
(carboxylgrupper).

Pa dansk bliver
navnet:
ethan-1,1,2,2-
tetracarboxylsyre

OH HO
_ N\
o— C—
N/
CH-HC
/N
HO—C C—OH

ethane-1,1,2,2-tetracarboxylic acid

Nogle Butan- og Propan-oler

Tegn og navngiv alle mulige ikke ringsluttede butanoler med én OH-gruppe

(Husk "Clean Structure")

Tegn og navngiv alle mulige ikke ringsluttede propanoler med to OH-grupper

(Husk "Clean Structure")

Tip: Aldrig to OH-grupper pa samme C-atom i stabile forbindelser

Nogle Butan- og Propan-oler Lgsning
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Printvenlig side for Add/Remove Explicit Hydrogen

Add/Remove Explicit Hydrogen

I denne ovelse leerer du at vise eller skjule H som selvstaendige atomer.

Nar du 3D-optimerer en strukturformel er det ikke leengere muligt at tilfeje nye grupper og dobbelt-
eller triplebindinger. Derfor er det muligt at skifte mellem visning eller ikke-visning af eksplicitte
hydrogenatomer.

o Tegn Heptan

HiCo  CHy _CHy CH;
CH,  “CH,  “CH,
e Indszeten
dobbeltbinding
efter C2 HaC CH CH CH
3 2 P 3
SelT SNeH, NeH;
e Tryk 3D-
optimization (1) | ‘0 [FFE &) & wou %3 @l e
o Tryk Clean
Structure (2) £ 4= & BB s
30 1410 150 0 1710

e Valgetafdetre W  |;--- - ---ommooomoooooosoooosooosoooooo oo
bindingsveerktgjer

e Prov at indsectte
en dobbeltbinding

H Ho A

N s
Det lader sig ikke gore! , ‘ //C _—Eﬁ ": C‘ H

¢ H o H

e \

o Tryk Tools (1)

o Vzlg Remove
Explicit
Hydrogens (2)
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Printvenlig side for Add/Remove Explicit Hydrogen

Nu kan du indseette en
dobbeltbinding. Og for
den sags skyld
sidegrupper mv.

o Tryk Tools (1)

o Vzelg Add
Explicit
Hydrogens (2)

E . Al

£ Properties Alt+5hift+5

re 1 Fa

Check Tautomeric Forms Cirl+5hift+T

3D Structure Optimization Ctrl+5hift+3

Showe Aromaticity Ctrl+5hift+a

Hide Aromaticity Ctrl+5hift+H

Expand Shorthand Formulae  Cirl+5hift+F

Add Explicit Hydrogens Ctrl+5hift+f
Remove Explicit Hydrogens trl +shift+R I

Auto Renumbering

Clear Mumbering
Generate
Search for Structure...

Calculate

2

Ctrl +5hift-+y
Ctrl+5hift-+H

Ctrl +5hift+C

Templates Options Documents Add-Ons I1ab  ACD

W -
> | +

&0 80

_CHE_CHS

CH——CH=—CH—CH,—CH,

HLC ——CH
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Printvenlig side for Add/Remove Explicit Hydrogen

Nu ses hvert H som
selvsteendigt atom.

o Tryk Clean
Structure et par
gange

Tools | Templates Options Documents  Add-Ons  I1lab  ACD/L3
o e Properties Alt+5hift+5 $
o re 1 FO + 4
- Check Tautomeric Forms Ctrl +Shift+T (5 7
|, 3D Structure Optimization Ctrl +5hift+3 &
Show Aromaticity Ctrl+Shift+A
Hide Aromaticity Ctrl+5hift+H
Expand Shorthand Formulae  Cirl+5hift+F
| Add Explicit Hydrogens Crl+Shift+Y |
Remove Explicit Hydrogens WRCrl +5hift+R
2 _H
-
2\\ Py
Auto Renumbering Ctrl +Shift-+M CH 2
Clear Mumbering Ctrl+shift+H
Generate »
Search for Structure. .. Ctrl+5hift+C
Calculate »
/T T T
H—1C —C\ H H H
I
H
H H oo A
_//"’
H | | N C
\ /’/CK\ /C\\\ _/_/C \\
Ty Ty H
/C C C
N -
H H H
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Printvenlig side for Brug radikaler

Brug radikaler

I denne gvelse leerer du at seette sidegrupper (radikaler) pa molekyler pa en nem made.

® Opretet nyt File Edit Pages Tools Templates Options Docur
dokument (1)

e Tryk Draw Structure | Draw @ ﬂ S
Chains (2)

o ® & X 1V g

”;m ul.f%|.

2

g m
|.........

e
-
1

e Hold musen
nede og traek

[
.

vandret mod
hejre til
markeren viser
CcC4

¥l

e Slip musen

Sa har du butan.

HaC __CH,

\‘CHE “CHj

e Tryk Table of
Radicals i
programvinduet
yderst til hgjre
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Printvenlig side for Brug radikaler

=,

(=1

& g - a

120 130 140 150

ST e e .

[

able of Radicals

i-Pr
COCH,

Et radikal er partikel ’THH'B‘ of Radicals ﬁ‘
der stammer fra et
molekyle, hvor en :
enkeltbinding er Lt Cabael Aming Acids
braekket midt over. nty nly nly iFr 0 Ala- G- Fhe
Eller sagt lidt mere iBu sBu TBU i-Am Arg- His- Fro-
preecist - en partikel
med en uparret Cycles R Azn-  lle-  Ser-
elektron. N O O O Asp- Leu- The-
Eftersom en W @ (G OH Cus- Lus- Trp-
enkeltbinding bestar af

E - i-  Tur-
to elektroner er et C G'WD;IC Miscallaneous Bin- Mt~ Tur
radikal derfor CHeCHz i, s [=(H N WD; HCD DAc SOH PO Glu- Drm- Wal-
pendetegnet ved at det CFy OO, Py CPhs | OM), MCS MHAC SO OFU, | Piotecting Groups

ar en uparre

elektron. Sddanne CHaFfy COPh COiFPe) COHEd MO OCH  OCHD SO, OFOH BOC (BZ D&M
forbindelser er ustabile CHO COCH, COMH, COD OND  SCN HHCHD SO0 ke TOS TFA ACA
og prover straks at
danne stabile ':m CO0E? COCPh My WO MHSM OSO0.H SOUCF, | | FMOC THP SHEBN
forbindelser ved at
reagere med andre Exi | ? hee
stoffer. -

O

/
\

OH

e Tryk COOH

Markgren skifter
udseende og der vises
en kontur af radikalet.
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Printvenlig side for Brug radikaler

e Klik pa det C-

atom hvor

radikalet skal

erstatte et H H SC \\ _,.-""CH 2.\
CH; CH,

Markgren beerer stadig
konturen af radikalet.

e CH,
e Hojrekli -~
Hojreklik \\CHE \‘CHE //

Markgren bliver normal
igen |
C S
)

e Tast HSC

CTRL+Shift+I

Butan er blevet til
pentansyre

C
HO/ %\‘O

pentanoic acid

Du kan ogsa fremstille
molekyler ved at saette
to radikaler sammen.

e Tryk COOH i
programvinduet
yderst til hajre

Bemeerk at radikaler
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Printvenlig side for Brug radikaler

140 150
M PR ETRTN FRTEE @

M

ooo

i

ooo

=
)
o

SROR Y

T
o
=

i-Pr

\ COCH,

o
cal Carbonyl
WO

o Kliki
dokumentet @)

e Klik pa C- //

atomet
e Hojreklik Q@

OH
To carboryl radikaler HO 0
\_/
/7 N\
@) OH
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Printvenlig side for Uorganiske molekyler

Uorganiske molekyler

I denne gvelse leerer du at bygge nogle almindelige uorganiske molekyler.

e Tryk Draw Chains (1)
e Tryk Sulfur (2)

Structure | Draw ﬂ @ é é
A W4

mm |0 10 20
A NS FEEEE W |
0 3 :
c T
O R
N @] i
o 4 i
F 1
a0 A . a
Na 3 i
si 1
oy ip:
5 el
cl % : ;
e Klik i dokumentet 5i ] ' .
oy i
5 E H 25
1 NI
a5 Lo e
K 4 i
Br |
&n 4 : .
e Tryk Oxygen (1) N a9 B K
e Klik 4 gange direkte pa S (2) 0 — .
Herved fremkommer en forbindelse F ?Tf . 51 E
H,S0, som ikke findes i virkeligheden. N ] Vo
a ] . '
Den skal laves om til H,SO,. 7 ! O
Si ] . :
p 0]
s 1 2 g HsS
a g1 7 e
A

e Klik én gang pa to af bindingerne,
sa der fremkommer to
dobbeltbindinger
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Printvenlig side for Uorganiske molekyler

o Tryk Clean Structure -
= EEE @ AL mon %2 @iLogr pug
‘€= ":ﬁ:’ @ i—-:—”’ 3(0 5

110 120 130 140 150

N,
J o

e Tast CTRL+Shift+I . O .

Pa dansk: Svovlsyre

=sulfuric acjd=

e Tryk 3D-optimization

Som bekendt bestar en enkeltbinding af
ét elektronpar.

Vi ser at S danner 2 dobbeltbindinger og
2 enkeltbindinger - dvs. at S er omgivet af
12 elektroner.

S og O star begge i 6. hovedgruppe. Det
betyder at de har 6 valenselektroner. H
star i 1. hovedgruppe og har 1
valenselektron. Svovlsyre har derfor 32
valenselektroner eller 16 elektronpar.

Den viste forbindelse viser 8 elektronpar.
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Printvenlig side for Uorganiske molekyler

De resterende valenselektroner er
ensomme elektronpar (Lonepairs) pa O
som ikke indgar i bindinger. H

Ved at bruge ChemSketch's tegnemodul /
kan man redegere for alle O
valenselektroner i svovlsyre som vist her. /
Den viste struktur strider mod |

sedelgasreglen (oktetreglen).

Adelgasreglen:

Alle atomer i hovedgrupperne straeber
efter at opna samme elektronstruktur H
som neermeststaende (i periodesystemet) —_—

eedle gas. lo

Hvis man skal tegne svovlsyre efter
esedelgasreglen, skulle molekylet se ud
som vist her. |

Hvad er nu rigtigt?

ChemsSketch bruger VSEPR-modellen til at beregne molekylers struktur. Denne model gar kort fortalt ud pa
molekylet fordeler sine valenseletroner, sa den samlede indbyrdes frastedning mellem elektronpar bliver mindst
mulig. Denne model har vist velegnet til at forudsige molekylers rumlige opbygning.

Husk at naturvidenskabelige modeller blot er beskrivelser af feenomener baseret pa kvalificerede forestillinger.

Oven for fremstillede du en
strukturformel for svovlsyre ud fra S
(H,S).
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Printvenlig side for Uorganiske molekyler

Nu skal du fremstille HNO, ud fra O
3 @& O S

(H,0).

mm |0 10 2
e Tryk Draw Chains (1) I E——
e Tryk Oxygen (2) P —E ..................... .1 ........
e Klik i dokumentet (3) L 1 T
10

Herved fremkommer formlen for vand

N

e DT e

x

30
Na
e Tryk Nitrogen (1)
o9 7 -
e Klik 1 gang direkte pa O (2) %9 =\ < 7 s
mm | 0 1lu | 2|u 3|u
Herved fremkommer en forbindelse 0 S

H,S0, som ikke findes i virkeligheden.

Den skal laves om til HQSO4.

EHQEI::QE:H
] M

I

—
[=

e Tryk Oxygen (1)
e Klik 2 gange direkte pa N (2)

BN

2 MIEZ HE 0

]

e Klik én gang pa to af bindingerne, c 10 7 .
sa der fremkommer to 3 E
dobbeltbindinger H 1 '

N | Z04 .
Fo_3

309 ,
Na 3 :
si

e Tast CTRL+Shift+I
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Printvenlig side for Uorganiske molekyler

Pa dansk: Salpetersyre
Bemeerk i ovrigt, at ChemSketch beregner S L I
FW, Formula Weight - det vi normalt T OH
kalder molarmassen, M med enheden
g/mol.
Modified 41 Page1f (I¢ Fragmentz: 1 HWOz FW:83.01284
Undertiden kan man andre atomer, end File Edit Pages Tools Templates Opt
de der findes i Tool Bar. .
Structure | Draw El @ é‘
e Tryk Periodic Table of the
Elements —'&’ —é' w &
mm | 0 10 20
Herved fremkommer periodesystemet som R RRTEE FEETH RTRNE FRTEE P
vist herunder. ]

N

]

o Tryk det onskede grundstof (1)
e Tryk OK (2)
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Printvenlig side for Uorganiske molekyler

Genersl | NMR | Mass | Calaration|

1 I Iodine 53 18
H| Mass: 12690447 12 14 15 1 17  He
valence 1,357
Li|Be| | o oron configuration: -18-18-7 ol R B
NaMg| 3 4 5 g5 7 58 g 10 11 12 ASi|ES | Cl Ar
1

K | Ca|Sc Ti| V Cr|Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Br Kr

In| Sn|Sb| Te I Xe

Characters :  rthombic violet-black cryst., metal lustrous
Dizcoverer - 18171, B .Courtaiz, France

Marne Origin : from ‘iodes’ [Greek) - violet

Atomic Fadiuz, & 1.38 lonization Potential, kJdAmgl™™ 1008
Electronegativity : 266 Electron Affinity, kJ/mal :

Dengity, g/cm3: 4.9
teling Paint, k. : 387
Boiling Point, k. 458

“DK Jleanceli[ ?ﬂelp]

Det valgte vises nederst i Tool Bar

aT

ﬂ@ﬁ.

Gener

Char
Dizc

HIO,

Tegn strukturformlen for HIO,
Hvad er navnet?

HIO4 Lgsning
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Printvenlig side for loner og salte

Ioner og salte

I denne ovelse leerer du at:

o Tegne formler for ioner

e Navngive salte (pa engelsk)

o Tryk Draw
normal (hvis
den ikke
allerede er
trykket ind) (1)

e Tryk Na (2)
e Kliki
dokumentet (3)

Herved fremkommer
Na*

(i ChemSketch
indseettes metaller som
ioner i deres lavest
oxidationstilstand)

o Tryk Draw
normal (hvis
den ikke
allerede er
trykket ind) (1)

e TrykCl (2)

e Kliki
dokumentet (3)

=
(=1

Herved fremkommer
HCI1

(i ChemSketch
indseettes ikke-
metaller ideres lavest
valens som
brintforbindelser)

Na'[HC|

e Tryk pa den lille
hvide trekant
ved + i
veerktojsbjeelken

(1)

Herved fremkommer en
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Printvenlig side for loner og salte

minivaerktgjsbjeelke

ahls 1
e Tryk- (2) R

I%.Q oy
# 2 I?En:rement () Charge |

e Klik pa HCI

Herved fremkommer
CI-

o Tast
CTRL+Shift+I

+ -
~Na- Cl -

Herved navngives e
forbindelsen. Som ved l50d|um Ghlﬂﬂde =
carbonhydriderne er e 0w T m
det ngdvendigt at
fierne det sidst e i o % '
anionen for at fa dens e
danske betegnelse.

e Slet sodium

chloride
o SletCIl
o Tryk S (1) 51 |
e Kliki ] +
dokumentet (2) 1 - Na H 25 .
] i

|......*I.......
| |

L!Em"um?m::

fia
=
L

e Tryk pa den lille
hvide trekant
ved - i
veerktojsbjeelken

e Tryk- (1)
e Klik pa H,S 2
gange (2)
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Herved fremkommer
sulfidionen S2°

o Tast
CTRL+Shift+]

Her leerer vi atter lidt
kemi.

e Tryk OK

o Indsaet endnu
en Na*

e Tast
CTRL+Shift+]

Hvis navnet skulle
overseettes til dansk
ville det blive til
dinatriumsulfid.

Det er ikke helt
korrekt. Man plejer
ikke at angive antallet
af metalioner, da dette
er underforstaet ud fra
partiklernes ladninger.
Navnet er derfor
natriumsulfid.

Prov at sgge disodium
sulfide pa Wikipedia

MnO 4'

Tegn strukturformlen for MnO,~

Tip: Brug +veerktgjet til at justere ladningen pa Mn og -veerktagjet til at justere ladningen pa O

MnO4- Lgsning

100

h

Decrement {-) Charge|

‘Na . .§°

2-

-

hﬂ Cannot Generate Mame

@ For multi-component charged structures,

a total zero charge is required!

S,
.I\Ia._

rdisodium sulfide=
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Brug Templates

I denne gvelse leerer du at benytte biblioteket af feerdige molekyler og ioner.

o Tryk Template Window

BCD/Labs Help
ol 1 ﬂﬂ
Q Q [10% [ Pal “e ZHEE) &) & o
3 — ar = 4 H
A Eee L [ R[T NG S|P e
7o a0 50 100 110 120 130
EIETTTE FEETE RTEE] FET TR FEETE EEEE] FRTTE PR RTEE] FETHE FEET RTEE SR N
e Tryk Carbohydrates
o Tryk D-Glucose
|7 Vommplans Wiedow L=
Swchrs | DUe Catetdaies e - Oemezw  [(aacwl  Sep
A iiac
Aons
tCnrbohyentes Aldoses Ketoses
Figurin \ OH OH OH OH
Ovietal
Swrouds Ks] ,0 ﬁo EC‘ EI:‘ =0
Segus ata iy = H—0H  HO=—d=H H—OH HO——H
Tarperan H oH HO H oH H oH HO H HO ==H
. H—1—CH H H—-0H H——0OH H—-OH  H—{-OH
OH O oM oH COH
D-Ervthrose  D-Threose D-Psicose D-Fructose D-Sorbose D-Tagatose
0 4_0 o Lo rFOH O
I OH HO——H O =0
cH GH H  HO——H H——0H HO—1—H
o8 oH oM H——0 H oH H——0H
oH oH oH oM OH e
D-Ribose D-Ambinose D-Xylose D-Lyxose D-Ribulose  D-Xylulose
=2 lapo 2 2 =2 0 =0 e
H—=OH HO——H OH  HO—-H H——0OH HO——H H——0H HO—H
H——0H  H-——CH E HO——H H——OH H—0H HO——H  HO——H
H--OH  H-1—CH OH H——CH HO—TH HO—H HO——H  HO——H
H——0H HJEOH oH H——CH H——0OH H——CH H—+CH  H——OH
oH oH OH OH o ] oM oM

D-Allose D-Alrose D-Glucose D-Mamnose D-Gulose D-ldose D-Galactose D-Talose

Markgren skifter udseende og der
vises en kontur af molekylet.

o Klik i dokumentet
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Her er formlen for D-glucose | .. a__:__]

N
e Hgjreklik ; HC =

Markgren bliver normal igen E M——C——QOH
'HO —t|: —H
' H _T —OH
T H —-—C|: —0OH
. HL._
i ow

o Tryk Template Window
BCD/Labs  Help

@ a [150% [l
al == |
120 130

o Tryk Anions
o Tryk Hydrogensulfate
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Printvenlig side for Brug Templates

1 Temmplase Wieckew B
Sirwchury | Doww | anaia ﬂ P T — ﬂ " [ e
Abieddy
Arveis
‘\0 o ) INORGANIC ANIONS
Figum —n* Oy © c=N =N s—=H H=NEN
Ovtsaci !
Swenads NO 4 N o NGO HES” My
:ww L Mitrate Mitrite Cyanide  Cyanate Thiocyanate Azide
Visasira g o o g [+ o o o
o—5=0  o-8=0 o-§ $=0 o8 o_0-i-0 o-f-o-io
& du o & : | &
Q o
50,7 lﬁﬂd S04 50,5 50,7 50,7
rogen sulfate 3 Peroxodisulfate Disulfate
Sulfate Hydrosulfate Sulfite  Thiosulfate Persulfate Pyrosulfate
Q o Q L
Al | Il L g .
=P —0 U—J.—ou H&—Z—nn a—p—a—é—o
pi,? HPO® P, Pyt
Phesphate Hydrogen phosphate Dihydrogen phosphate Diphosphate
Hydrophosphate Dihydrophosphate Pyrophosphate
o o Q o Q o
| il | | | S | ] .
O—Cr=0 g—fr—0—~Cr=0 O—Mn:0 u—nil.-.,:a o—P—0— I—o —F—0
. d ‘L & A & .
[ Cry 0,7 M0y, Ma0® Py S
Chromate Dichromate  Permanganate  Molybdate Triphosphate

Markgren skifter udseende og der
vises en kontur af ionen.

o Klik i dokumentet

Her er formlen for Hydrogensulfate
e Hgjreklik

Markgren bliver normal igen

oo

* OH
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Reaktionsskemaer

I dette modul leerer du at opskrive og afstemme reaktionsskemaer ved brug af ChemSketch. Metoden er meget visuel og

giver et godt indtryk af de kvantitative forhold.

Her gennemgas principperne med bruttoreaktionen for fotosyntesen som eksempel.

Du ved, at reaktanterne er carbondioxid og vand og produkterne er glukose og oxygen.

Endvidere geelder for afstemning af reaktionsskemaer, at der skal veere lige mange af de forskellige slags atomer pa hver

side af reaktionspilen.

Forst tegnes reaktanterne - du starter
med CO,

e Tryk Structure (hvis den ikke
allerede er trykket ind) (1)

o Tryk Draw normal (hvis den ikke
allerede er trykket ind) (2)

e Klik i dokumentet

Nu har du methan som udgangspunkt
for at tegne carbondioxid.

e Tryk Draw Chains F (1)
o Tryk O (2)
e Klik pa CH, (3)

Herved fremkommer methanol.

® Klik igen pa HyC

File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons

Structure | Draw El @l é‘ 5 ‘9

I =T - -l |

% 20 30

LN S E TG

I

.

Structure | Draw  [7] @ é‘ = )
@& L, S LV v 74
|0 10 i 2 0

a 1
Any
c ']
H ]
N | 2]
]
Na 3
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e Klik pa en binding

Nu fremkommer en dobbeltbinding

e Klik pa den anden binding
Nu har du CO,, men molekylet er

underlig vinklet. Med lidt mere kendskab
til kemi ved man, at molekylet er linezert.

e Tryk Clean Structure

Her ses at molekylet er lineeert.

e Tryk Reaction Plus (1)
e Klik i dokumentet (2)

e TrykO (1)
e Klik i dokumentet (2)

Herved fremkommer H,O0.

g e b .
Q 140 150

Clean St'uct_lreb

O Al

20 30 40 50 fﬂ
|....I........I....|....I....|....I.7 A
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o Tryk Reaction Arrow (1)
e Klik i dokumentet (2)

Sa har du en reaktionspil.

e Tryk Template Window

e Tryk Carbohydrates
e Tryk D-Glucose

e @& O ALY v /F e+

Gy | mm| 20 30 40 50 80 70
B T A T T
0 4
¥ R
Any 3

BCD/Labs Help

@ G [1z0%
A B
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| Vomptits wiow 1%}
[T S T — u 28 Lty i et vl Lol [ -
Aaioeth
Arang
Lnrtchysmtes Aldoses Ketoses
b \ > - > -
Dwisinady
s o o LO LO LD -r_o
S O il H—OH  HO—-H H—{-OH HO—I—
Tarparan H oH HOD H H oH H oH HO——=H Ho—-I—H
— H=1-CH H=—0H Hf-0H  Hl oM  HOH  H—-Ow
"OH “OH o “OH e oH
D-Erythrose  D-Threose D-Psicose D-Fructose D-Sorbose D-Tagatose
OH OH
2 =2 L2 2 r r
Het=0H  HO==H Hef=OH  HO=1=H o o
H——0H H—1-0H HO—H HO—H H—1—OH HO—T-H
H oH H——OH H oH H——OH H oH H—'L—'UH
oM “oH oH oM OH o
D-Ribose D-Arabinose D-Xylose D-Lyxose D-Ribulose  D-Xylulose
= = 2 ey = = I >
H——0H HO——H OH  HO——H H—{0H HO—H H——0H HO—{-H
H——0H H——0H HO—H HO——H H—0OH H-——0H HO—H  HO——H
H—0H H—OH H—OH H—-0H  HO—H HO—H HO—H  HO—H
H—0OH H--OH H—OH H—toH HIOH H—CH H—-OH H—OH
oH oM OH OH oH oM “oH oH

D-Allose D-Altrose D-Glucose D-Mannose D-Gulose

D-ldose D-Galactose D-Talose

Markoren skifter udseende og der vises
en kontur af molekylet.

e Klik i dokumentet

Her er formlen for D-glucose
o Hgjreklik

Markeren bliver normal igen

'Hc'ﬁ'o
H—-ﬂl:—'OH
P
o
H——%—-OH

HZC.X:OH

o Tryk Select/Move (1)

o Marker D-glucose ved at treekke
musen diagonalt ned over
molekylet(2)
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Nu kan du begynde at afstemme
reaktionsskemaet.

Du mangler at opskrive formlen for O,,

der ogsa dannes ved reaktionen, men da
oxygen indgar i alle reaktanter og
produkter er det smartest at redegore for
oxygen til sidst.

Nar man skal afstemme et
reaktionsskema er det altid lettest at
starte med at afstemme den forbindelse,
hvor et atom optreeder i "en-tal" pa enten
venstre eller hgjre side af reaktionspilen.
I dette tilfeelde er det C.

I statuslinjen kan du afleese, at
markeringen bestar af et fragment med
bruttoformlern CgH,,Og.

Pa produktsiden har du altsa 6 C.

Heraf kan du konkludere, at der skal
bruges 6 CO, til fremstilling af ét

glukosemolekyle.

e Marker CO, ved at treekke musen
diagonalt ned over molekylet

e Hold Ctrl nede og traek en kopi af
molekylet

e Treek yderligere 4 kopier af CO,,

F-B-TFE-T0H-
CHIIEHFEE

S-EH1E-TH

T+ A g B R

50 100 150
U YA S NS WA T NS RS T T R
R e e RRECEEEEEEEE
G. B 4
T T
. TREo S . q:
EIJ—_EI—$—EI—UH
=N =N
| | ¢| ) o
E]—'EE—%':I—E—EJH
_EIJ—_EI—$—EH—§H
Hol C
R
| | n . .
K2  Modified Page 1/1 [k Sel Fragmentz: 1 CgHi20s FW: 18015
______ g
i e
L] __/
L 'l“‘iﬂ:_; B4 H G HoE
it . .
| | n | | H__%_DH
HD'_T_
H—-—T—-—DH
H—T—DH
wd
. 'H"DH
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og 5 kopier af H,O

Sa er er styr pa antallet af C og H pa
begge sider af pilen, men hvordan ser
regnestykket ud for O?

o Marker venstre side ved at treckke
musen diagonalt ned over
molekylerne

I statuslinjen kan du afleese at
markeringen bestar af 12 fragmenter med
bruttoformlern CcH;,0,4.

Tidligere sa du at glukose havde
bruttoformlen CgH,;,Og.

Der er altsa 12 O for meget pa pa venstre
side og du skal derfor tilfaje 6 O, pa

hojre side.

o Tryk Reaction Plus (1)

S
/
Ho HT/.’ .
H—T—.DH
HD'_T_
H—-—El'.—-—DH
H—T—DH
HoC.
™ on
O._ /D
MCH ERTR J— e
- L Rp AESREE | )
.*‘:C“_._\ = H—C——0OH
o .HT“'D .
%ﬁ e ho—C——
") }‘\"D H:O
W S H-——0OH
ey w B
B o H0 H—C—/CH
SR S e
o 2C
. }‘::C. i i '-\\HDH
. .‘“w‘:go. oo
______ T OGRGRERLEETEELRE S EEEEPEPRERIER RS
iin‘: =z
- 1 H
PooWw EELTY
nlam e WHz
1 %‘!:,_-uc 4o
. Hl‘“' il C m
T S T
o, L@ | mH
[ 1 -
Ul . wH
i1 HL%U -
.i“é.’r,:l : '.-'=H.
n o A, w
i k
® @ - o3
i
T '%:kil
| 3 n L |

2 MWodified 4f] Page1/1 (1F Sel Fragments: 12 CgHy2014s
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e Klik i dokumentet (2)

o Tryk Draw Chains F (1)

e Tryk O (2)
e Klik i dokumentet (3)

Nu har du H,0 som udgangspunkt for at
tegne O,.

® Klik pa H,0
e Klik pa bindingen i HO-OH

Sa har du frit oxygen

e Treek 5 kopier af O,

o
ST
H——~C—20H
o
'H-'—E.Ij——OH
e
H—C—0H . . . 0—
‘IO—(::!:—H
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G Ca
=
S b O e weF
e B
. He . h—g—on . . . o=0
o.. o o | . o—0.
T HO—C—H
o TNy ke | o—o
bﬁ“;c - H-—C——0H S—q
D. . ho. H:D . | . . .
%C L H,0 H.—T—DH o—0.
.. .%D. AR 0—0-
o] e
RS o
. .“‘H‘QD. .o
e Marker hgjre side ved at treekke T T T T g T T T T T e
musen diagonalt ned over ’ D\; oo ﬁ:il' o
molekylerne (1) -ﬁ“c& 4 HD e HETT em :
= Loy ]
o Aflaes at markeringen bestar af 7 ToL o o T : .'-r'. : N . i:.: .
fragmenter med bruttoformlern '\T'“& - S BEEETHE R ‘- B D: -
CeH 50,5 (2) ¥ 0. . ho SO mESsiLE
o < HO-E-0 H - H
S - o ‘. B =
Nu er der lige mange af de forskellige SOy - . 7L geEdemei - - = = =
. . - LRE= = ]
slags atomer pa hver side af o Fmy HO .o P
reaktionspilen. o ‘o] - - - .
_ p ST Ho BEDEDH . miegam
Til slut skal det kompakte R 0 T
reaktionsskema opskrives. o o Hzﬂﬂ = = =
e TR . L
o TRy . . om

s

Modified 4¢1 Page 111 (1F Sel Fragmentz: 7 CgH4204z FW: 372.1424]

e Tryk Draw (1)

e Hold Shift nede og klik pa
0=C=0, +, Hy,0, 2, CgH;,0q, +
og O, (2)
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e Hold stadig Ctrl nede og treek en
kopi af hele markeringen leengere
ned i dokumentet

o Tryk Edit Text (1)
e Klik i dokumnentet (2)

Structure | Draw ﬂ @ é‘ % ) @ }é
o E e e FFTE M
m 100 150
T PARVRRTRRS A I S S T N S SRS SN S S W
i f1j """"""""""""""""""""""""""""""
COR TR I R TN R
s ?%c& -...:.-H:csu'.u—p- .. Hz-"”f;o- e
4 D.'H\. HM-\“'DII e B . | =+t .= ]
- . " ao—Cw
%} | \\f\%\ T . . d .. ..
T . .
d :\.,_\_"\.,_\\n '
] S o—o
0| eo.. C .
) 1 o=—0
:) -Dh-,.-' . D. o—0O
v 1. Ty - i o=—0
-0 =G
| "= . Ry I S
o] .2.. .
_
G. o]
S 4 o P
DE;;: o o H_l_DH + SN
Om T P° HD—T—H T
=y s . p—o-
R e H-—C——0H C g—=g’
. .""% . H:D | . . . .
100, = H——C——OH . o—o0.
. ".'%D. l . o—o0.
9= . ..
=
S TR
P | A )
. 0=0
P% !
T . e e——"
K¢ ‘f‘é B 7 O 4§
o |50 150
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o Skrivé (1)

e Treek til venstre i kanten af
tekstboksen, sa den far en
passende storrelse (2)

e Traek 2 kopier af tekstboksen og
placer dem foran H,0 og O, (2)

o Marker alt
e Tryk Center Vertically

Her er sa det feerdige reaktionsskema.

Reaktion

paw | (IS EHSE 9 o« @ E
el TP oe bed FEE
5 100 150
| U WU S A S A A S S T S S T SN SR i A R
1T = = T . | B ] .
1= ncn . e w, o
| =o oy msmemech = 7 sanes .,
|wae  Temera | mg wo— s
I n n [ ] H.—"|'_E.?'H...I:I !-. ] n
1 HO—C— ..

I = | .
1 ”fT.—?’”
M H—'C|.'—DH
i . HaCo. .
1 . \_\“D_H
J | | | | n
L
H—Cl.—DH
Du\_\\ HO—C—
ERC%+EHQD—F + 6 o0—o

Opskriv og afstem reaktionsskemaerne for forbraending af ethanol og methanol!

Reaktion Losning
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Vand - verdens vigtigste kemiske forbindelse
Uden flydende vand - intet liv!

I denne ovelse leerer du at vand er en dipol, og hvad det betyder.

o Tryk ACD/Labs (1)
o Veaelg 3D Viewer (Freeware) (2)
Add-Ons I-lab | ACD/Labs | Help
3D Viewey (Freeware)  r. 0
R Viewer 4
a?ketch (Freeware) (Loaded)
50 70 . 30
Mext Loaded Shift+Esc
v Anchor
Exit Al
Setup Style...
Herved abner programmet 3D Viewer. 4| ACDVID Virwee (Freeware] ok
Be 3t gow o (ptos &0Ln teb
e - & &%

o Tryk 1-ChemSketch

Sa er du tilbage i ChemSketch

o Tryk Structure (hvis den ikke
allerede er trykket ind) (1)

o Tryk Draw normal (hvis den
ikke allerede er trykket ind) (2)

e Tryk O (3)

o Klik i dokumentet (4)

Nu har du H,0.
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o Tryk 2-Copy to 3D

Nu vises et O. For at se H skal formlen
3D-optimeres

o Tryk 3D-Optimization

Nu har du H,0 som en 3D-figur.

Den kan vises i forskellige
repraesentationer.

ﬂ ACD/3D Viewer (Freeware): ChemSketch Windo

File Edit Pages Tools Templates Options Documents

Structure | Draw [ @l ﬂ =5 ‘@ )
Ll J—{Wg’ & 7 &

10 ‘20 30 40 50
T TRTTH AR . ST IR TR PRETEETRTY FERTY RTTTE BTTE I

01
SREE Y S
finy m_ S S
R
N -
o .4'5 3
F : I
N
= ] !
T R
1404 i
kL

I NI

®%® |lablogin  NOMAKMEO1EEZ  Hodified 4] H

1-Chem3Sketch | 2-Copy tR a0 3-3D View

% WLV Viewer (F rewseare). - [asramed ! 4 4]

‘g

(=]

o= Toth Qpiem WDhsw e

@ Bl D e e e e A% AR T 0 o8 A TJEHENR.
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e Tryk Ball and Sticks (hvis den
ikke allerede er trykket ind) (1) J'-i_-— Q o jﬂ':
o Tryk with Dots (hvis den ikke
allerede er trykket ind) (2)

Vandmolekylet har 2 + 6
valenselektroner.

Omraderne hvor elektronerne fra hhv.
H og O befinder sig, er illustreret ved
hhv. hvide og rede prikker.

Du kan bruge 3D Viewer til at beregne
vinklen mellem de to O-H bindinger.

o Tryk Select Atoms (1) i g ® | o
e Tryk Angle (2) NP PR (K and L e S

o Klik pa et H(3)
Herved markeres det gront

e Klik pa O (1)
e Klik pa H (2)

Nar de tre atomer er markerede popper
boksen Bond Angle op.

Bindingsvinklen er 104.5 grader. Dvs.
at vandmolekylet er "trekantet".

Hvis du trykker pa 3D-Optimization
igen og derefter pa Preview, vil du se
en lidt eendret veerdi af vinklen.
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Det skyldes at ChemSketch gennem en
iterativ procedure beregner de
geometriske parametre ud fra empirisk
viden om atomerne med henblik pa at
opna molekylet i den mest stabile
tilstand.

Da en fornyet beregning tager
udgangspunkt i slutsituationen for
den forrige, vil beregningen af den
mest stabile tilstand sendre sig lidt fra
beregning til beregning.

e Tryk OK (3)

o Tryk 1-ChemSketch

Sa er du tilbage i ChemSketch

o Tryk Periodic Table of the
Elements

e Klikpa O (1)
o Aflees Elektronegativity =3,44 (2)

%

Initial Bond &ngle [H 2.0 1, H 2): 104.463 Deg

MewWalus: | 104,453 2 Deq

3

|ngtant Preview

[

Prewview l [ \/ Ok, l [ x Cancel l [ ? Help

1-ChemZketch

File Edit Pages Tools Templates Options Docum

Ol B & &
a@ & O |SILV v/

mmn 10 20 30 40 50

Structure Draw

A

g
=

=]

o}
|....|....|.

=]
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M

Li | Be

0] Oxygen
Mass: 15.9994

Yalence: 2
Electron configuration: 2-6

—
%]
—
.
—
3]
—
o
—_
oy

4 ] B i a

0|2

General | MMR | Mass | Coloration| 2

EIBE

Characters :
Discoverer
Mare Origin : from ‘oxp gel
Atomic Radius, & : 0.66
Electionegativity © 3,44

colorless gas
1774, J Priestley,

gland; C.5cheele, Sweden
Greek] - acid forming
lonization Patential, k/mol : 1314 kelting Paint, k. : 54.8

Electron Affinity, kJ/mal : 1411 Bailing Paint, k. : 90.2

Density, g/l 1.43

[ “DK thEanceI;[ ?ﬂelp]

o Klik pa H (1)

o Aflaes Elektronegativity =2,2 (2)
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Elektronegativiteten er et grundstof
evne til tiltraekke elektroner i en

1 1 H Hydrogen 1 18
Hll Mass: 1.00794 13 14 15 16 17 He
. N Valence: 1 BleInlolFn
=y Electron configuration: 1 1 €
Na | Mg 3 4 5 E 7 8 9 10 11 12 Al Si | P | 8§ | Cl | Ar
K| Ca S Ti| V | Cr Mn Fe Co Ni Cu|Zn|Ga|Ge|As| Se|Br | Kr
Rb Sr| Y Zr Nb|Mo Tc|Ru Rh Pd Ag Cd In | Sn 5bh|Te I |Xe
Cs Ba * Hf Ta W Re Os|  Ir Pt Au Hg Tl Pb | Bi Po| At Rn
Fr Ra ** Rf Db Sg Bh Hs Alt Ds Rg
@
La Ce | Pr Nd|Pm Sm Eu Gd Th Dy Ho Er |Tm Yb Lu D
ok

Ac Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr

~

General | WMRB | Mazs | Coloration

Characters . colorless gas 2

Discoverer . 1766, H.Cavendish, England

Density, gL 0.09

Mame Origin : from hydro genes' ek] - water farming
Atornic Badius, & : 0,35 lonization Potential, kldmal © 1312
Electronegativity © 2.2 Electron Affinity, kJ/mal :

kemisk binding.

Da O er meget steerkere til at tiltreekke
elektroner end H betyder det, at
vandmolekylet vil have et overskud af
negativ ladning (elektroner) i den del af
molekylet, der er illustreret med rodt
og overskud at positiv ladning, hvor
elektronerne er trukket bort fra
brintatomernes (positive) protoner.

Herved opstar en to-pol, en dipol. Flere
dipoler tiltreekker hinanden med
elektrostatiske kreefter - her vist som
pile mellem omrader pa
nabomolekyler, der er illustreret med

hhv. red og hvidt.

Fordi O er det neestmest
elektronegative grundstof og H er lille
et atom (praktisk taget kun en proton)
er vandmolekylet - i forhold til
storrelsen - en af de steerkeste dipoler

der kendes.

Det betyder sa igen, at vand har et
meget hojt kogepunkt i forhold til
vandmolekylets storrelse.

Hvis vandmolekylet havde veere lineeert
som CO, ville alt vand péa jorden veere

pa gasform og intet liv ville veere

muligt.

728

kelting Point, k. : 14
Bailing Paint, k. : 20.3

l JDK HannceIH ?ﬂelp
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Carbonhydrider

I denne ovelse leerer du:

e At vise forskellige repreesentationer af molekyler
e At undersgge geometrien i alkaner, alkener og alkyner

e Tryk ACD/Labs
1
(1) Add-Ons I-lab | ACD/lLabs | Help
e Veaelg 3D Viewer :
(Freeware) (2) 3D Vieweg (Freeware) I\l««?g |E| ‘@
C R Viewer i
Elﬁketch (Freeware) (Loaded) f
&0 70 30
N Mext Loaded Shift+Esc
v Anchor
Exit Al
Setup Style...
Herved abner %] ACDY 3D Viewer (Freoware) ok
programmet e b e e
e - & #% 7
o Tryk 1-
ChemSketch

Sa er du tilbage i
ChemSketch

e Tryk Structure
(hvis den ikke
allerede er
trykket ind) (1)

e Tryk Draw
Chains (2)

1-ChemSketch
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e Hold musen

nede og traek Structure | Draw  [] @ ﬂ ST 9 ]
vandret mod
I ¢ & 7 F T

hejre til
10 20 30 k‘ﬂ 50 60 70 H
el b b b b {.‘...l....I....|....I....|....I....|....

markgren viser C

5 (3) mm
e Slip musen 0 3 1 2
Nu har du pentan. 1IZI_§ R,
c| : |
- 20 3 |
N SE -
0 y
F 4073 |
e Tryk 2-Copy to | 1503
3D w| ] T
] . H.C -
18 3 ! 3 '\\ ,_--:'CHAM ._____-f.CHg
E : CH, CH;
i
E L
e B HEEEERNE
&%% |lablogin MNOMNAM K2  Modified 47 Page1
1-ChemSketch z—CupytDrED 330 Wiew
Nu vises et "skelet". For %
at se H skal formlen 3D- o T Tl GRS E B ) I .
optimeres e e € P o e e e e Ak TS SR AT
e Tryk 3D-
Optimization

Nu ses molekylet som
Wireframe.

I veerktojsbjeelken findes
knapper til forskellige
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repreesentationer af & AETFID Vigeerwr (F rogosre] - [ronamel 2 1d] okl

molekylet. -

=1 € R P e AN AN TR S FE AT

o Afprov?2 til 6

o Afprov7
sammen med 2
eller 3

e Vend tilbage til 1

I veerktgjsbjeelken findes 45/ LT N0 Virwer (Frerwiere) - [romameli] 1 1d] 1ok
{:?;}::)Iizqu‘ltllég.landtermg e ;;l 4 e oy H ooy nL Eadtatrat _REE AU AR TR S AR A Y

Veelg atom
2. Roteri3D

Roter en bestem
vinkel om en
bestemt akse
(se Fixed Angle
Rotation Setup...
under Options)

Roter i planet
5. Flyt

Skaler (treek ud
eller ind) q{ i_);k iﬂj i_)) i);l_-— -&:L

e Tryk Balls and
Sticks

e Tryk With Dots

Denne
repreexentationsform
giver et godt billede af
molekylets geometri.

De sma prikker viser
elektronskyens
udstreekning.
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Den viste forbindelse
indeholder kun
enkeltbindinger.

Efterfolgende skal du
sammenligne
geometrien omkring
hhv. enkeltbinding,
dobbeltbinding og
triplebinding.

o Tryk 1-
ChemsSketch

1-ChemSketch 2-Copyto ChemSk | 3-30 View

e Tryk Draw
normal (hvis den
ikke allerede er
trykket ind) (1)

e Klik pa binding
mellem C2 og C3
(2)
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e Klik 2 gange pa E
binding mellem !
C4 0og C5 (2) N
i HaCy
e Tryk 2-Copy to Br 1534 "
3D E L
Ph 3 :
3 o HLC CH
- I e S _CH
1603 \ -
m %3 TN N
) (ECE I
Ca 3 |
vo B3¢ W
e W E HEEEERNEE
&%%® |lablogin  NONANR SK2  Modified 471 Page 1/1
1-ChemSketch | &-Copyto 300 3-30 Yiew
e Tryk 3D-
Optimization
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a- W P W el OO e B e P o

Nar molekylet ses som
Balls and Sticks fremgar
ikke direkte, at der er
dobbelt- eller
triplebindinger

Wireframe

e Tryk Wireframe

¢
A e

Med Wireframe-
repreesentation ses
multiple bindinger.

Her ses tydeligt at
molekylet er lineaert
omkring en
triplebinding, men
hvordan er forholdende
omkring enkeltbindinger
og dobbeltbindinger?

e Tryk Balls and
Sticks

e Tryk 3D Rotate
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e Treeki et atom, ols Options ACD/labs Help
sa du kan se alle
3 Hpa Cl Q|2 2 P Py B s

e Tryk Angle (1) ls Options ACDLabs Help
e Tryk Select APl e AN A
Atoms (2)

e Klik pa Hpa Cl
(1)

e Klik pa C1 (2)

e Klik pa C2 (3)

e Bemzrk
bindingsvinklen
pa 109,5 grader

Hvis du trykker pa 3D-
Optimization igen og
derefter pa Preview, vil
du se en lidt sendret
veerdi af vinklen.

Det skyldes at
ChemSketch gennem en
iterativ procedure
beregner de geometriske
parametre ud fra
empirisk viden om
atomerne med henblik
pa at opna molekylet i
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den mest stabile
tilstand.

Da en fornyet beregning
tager udgangspunkt i
slutsituationen for den
forrige, vil beregningen
af den mest stabile
tilstand eendre sig lidt
fra beregning til
beregning.

e Tryk OK y
%/ Bond Angle

Den gronne markering
forbliver, nar du har
tastet OK. [ ity dAngle [H10,C1. C2): 109.443 Deg

Mew Wale: | 109.449 2 Deg

[¥] Instant Pagvigw
[ Preview / (] ] | x Cancel | [ ? Help

e Klik pa H pa C2

(1)
(evt. 2 gange)

e Klikpa C2 (2)
e Klikpa C3 (3)

e Bemeerk
bindingsvinklen
pa 120 grader

e Tryk Cancel

Den gronne markering ﬂ Bond Angle

forsvinder, nar du taster
Inimngle [C3.C2 HE: 120019 Deg

Cancel.
Mew Walue: 120019 E= Deg

[nztant Preview

[ Previgw ]| /EIK |

e Klik pa C4 (1)
e Klik pa C5 (2)

e Klik pa H pa C5
(3)

e Bemzerk
bindingsvinklen
pa 180 grader

e Tryk OK

Heraf kan du slutte at
konfigurationen
omkring en triplebinding
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er lineeer.

ﬂ Bond Angle
Irﬁﬂ.ﬁ.ngle [H11.C5, C4):180Deg
Mew Walom 1580 2 Deg
|zt armEreview
[ Presview \/ k. ] | x Cancel | [ ? Help ]

] TrykTorsion { ""-‘n JJJ‘ J; _'a*._ 1&1 = et J*{' o b B ;."* "";. -2 A %
Angle (1)

o Tryk Select
Atoms (2)

e Klik pa de 4 viste
atomer

e Bemeerk
torsionsvinklen
pa O grader eller
180 grader
atheengig af
rackkefolgen

Heraf kan du slutte at %) Torsion Angle
konfigurationen
omkring en

dobbelt%inding er plan. R T”'*""‘“"“"’%l C3HTE 180 Deg

Hew Valye <180 + Depg

Instart Preview

[ Fieview || 0K | [ X Concel || 7 Heo

e Tryk Bond
Lenght (1)

e Tryk Select
Atoms (2)

e Klik pa de 2 viste
atomer (3 -4)

e Bemzerk
afstanden mellem

de afmeerkde
atomer pa 1,5 A

Enheden Aer 1
Aangstrgm, som er
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0,0000000001m eller en
10 milliardene del af en
meter eller en 10
millionte del af en

millimeter.
4| Internuclear Distan 95
Initsal Inkemucies nce [C1, 028 1.51 4
New Value: 1.51 5
[+] Instanit Presies
Preview §| o OK” || X Cancel | [ 7 Hep |
e Find pa

tilsvarende made
leengden af
dobbeltbindingen

e Bemark
afstanden mellem
de afmeerkde
atomer pa 1,3 A

|mitial |nternuclear Diztance [C 2, C 31 1.34 4

Mew Value: |1.34 2 B,

|nztant Preview

| FPreview || 0K |[ X Cancel |[ 2 Heb

e Find pa
tilsvarende made
leengden af
triplebindingen

e Bemark
afstanden mellem
de afmeerkde
atomer pa 1,2 A

Du kan konkludere at jo
steerkere en binding er,
desto teettere knytter
den atomerne.
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b

Initial [rkermuclear Din 1214
Mew Walue: |1.21 > A

w

Inztant Presiew
[ Preview ] [ o 0K ] [ X Cancel ] [ ? Help
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Animation

I denne ovelse leerer du at fremstille en 3D animeret GIF-illustration, der fx kan indszettes i en PowerPoint eller pa en

webside.

e Tryk ACD/Labs (1)
o Veaelg 3D Viewer (Freeware) (2)

Herved abner programmet 3D Viewer.

e Tryk 1-ChemSketch

Sa er du tilbage i ChemSketch

o Tryk Template Window

Add-Ons

I1ab | ACD/Labs

Help

(Freeware) p.

1 R Viewer t
sy .\ - t
e a?ketch (Freeware) (Loaded) |
&0 70 _ 30
Mext Loaded Shift+Esc
v Anchor
Exit Al
Setup Style...
el ATV 30 Vi (Freeware] o = t'.\Jq
e - & &% 7

RCD/Labs Help
@, G [1s0%
.
A LB
70 80

50 100

110

120 13
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o Tryk Sugars: alfa-D-Pyr
o Tryk o-D-Glucopyranose

Anions
Carbotyainatas aH
DMAFIRA Eit 'l
Figuras H A0y
Lokoraloneudsha A H oy \1
Oebitals HO aH
Staraids H H
Sugars: al w-D-Allopyranose
Tepanes _OH
Witamins
HoA G-ﬂ
OH
HO OH

H — O H
OH 0K
H OH
H H

H

”ﬁﬂff
H OH

H H

H OH
a-D-Glucopyran s o -D-Gulopyranose
~OH

a-D-Mannopyranose a-D-Psicopyranose

OH

a-D-Tagatopyranose o-D-Talopyranose

~OH H

r,—DH H{I—C‘\H HO /l/iOH

H .
H (JH“ H an ’E)I-V H

Hx UH H OH H OH
OH H H H H H

a-D-Altropyranose a-D-Arabinopyranose  o-D-Galactopyranose

X

OH OH H
HO OH HO /LO H H —OH
A H H P
Mo At on H Ok
OH H H H OH

OH OH H H H H

a-D-Idopyranose a-D-Lyxopyranose

X

H H
Hob—o -y ,4—0\!—! H ’p!_{}‘ OH
’F; H H ﬁ H H OH H ;

H H H H H H
OH OH H H H OUH

a-D-Ribopyranose u-D-Sorbopyranose

OH
i " OH
o —0 o -
HD/_,;F H H _—0H Hﬁ/d— g
OH OH OH H OH
H H H H H OH
H H H H H H

a-D-Xylopyranose  w-D-Fructopyranose

Markeren skifter udseende og der vises
en kontur af molekylet.

e Klik i dokumentet

Her er formlen for a-D-Glucopyranose
o Haojreklik
Markeren bliver normal igen

e Tryk 2-Copy to 3D

K @ L
Br 3 . | o
m U] H| A ° H|
_ : H \
In | 4703 a / S
L p G OH H ¢
g4 0 N
Ca _ 1 HO. E‘:_T .. 0OH.
T B T
3 . ,H . OH
ah R ;
1303 A Y A
¥ dTE{] I A |
b | HEEEEREEE |
e®e |lablogn NONAWE? SKZ  Modified  4F] Pageii [k
1-ChemSketch | 2-Copyto 30 3-30 Wiew
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Nu vises vises molekylet som 0 ATV T Viewenr Trmemare) - Jronumedt c14] =
Wireframe. e 4 pee Do O —_

=" &y b e e e e e =AW 20 8 75 A 00 n.

o Tryk 3D-Optimization

o Tryk Spacefill

o Tryk Auto add Frames ® M’n.'1)i’|ﬁ-n ¥ raswars) - [ronsesdt L) o I:-'J‘

== ] ok Bl e e e =A% 20 8 7% ATEIRE.
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Tryk OK
Y Auto Add Frames

Angle
26N Degrees

Hurmber of Frames
20

o Veaelg File (1)

e Velg Save As... (2) 4| ACD/3D Viewer (Freeware) - [noname(1.53d]

File | Edit View Tools Options ACDjLabs Help

P oy 9 o [d]E  Dx < e[
= Ctrl+F4
Sav F2
| save ... ShiftgF2 |
g3
Print 1+
Printer Setup...

Send... 2

File Associations, ..

Exit Alt+X

o Skriv Glucose (1)
Veelg Filtype (2) Gem som
e Vzelg Animatet GIF images

(*.gif) (3) Gemi: | |3 Fosmler
o Tryk Gem (4)

Folder: | P-\DokumenterFomier

4

e
Animated GIF images (".gf) Annuller

ACD 3D Document ("53d)
MDL Molfies {* mol) Hi=lp
MOPAC Sdiatnx " mop, "omt, “.dat. " mpc)
CHIL files g
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Forsogsopstillinger

I dette modul leerer du opbygge forsegsopstillinger i ChemSketch's tegnemodul.

Frantz W. S. Pedersen, Syddansk Universitet, Odense har lavet en skabelon med detaljerede tegninger af

laboratorieudstyr. Skabelonen er til fri afbenyttelse og kan hentes nederst pa denne side:

SchroppKemiskeLeksikon.

e Flytfilen
labudstyr.sk2 fra
zip-mappen til til
mappen Template i
din ChemSketch-
mappe pa din PC

o Tryk Draw

o Tryk Template
Window

Herved fremkommer et
bibliotek over feerdige
molekyler, ioner og
kemiske figurer.

rLs\\l?_l labudstyr.zip

Filer ~Rediger Vis Foretrukne  Funktioner  Hijeelp

< e <> l'ﬁ: /_ Sdg [L_ Mapps

Adresse iE_—I p:'\Skrivebordabudstyr. zip

Mawn

2] @Iabuds‘g{r.skz

] Udpak alle filer

%‘ﬂ C:\Programmer \ACDFREE 12

Mawn

0g Mappeopgaver ¥

re placeringer

4
=
&

aljer | ' TEMPLATE
LL6o

%] acDAD.DLL
ACDAUTO.TLB
[iMLjACDHDST.E\dE

<

i#] ACD/ChemSketch (Freeware) - [non
File Edit Pages Tools Object Templates

A el @ &
o myT || 4 e
NEIR W
~ T\

5 |
k|

Structure | Draw
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BCDfLabs Help
l_ 1 J o | - ./\/Y
c poo b
Q Q ¥ Fal o R 5 4
A — - + ’ H
A T oA n | S + & & | 3R | e
70 20 50 100 110 120 13
MY FETEE FETE ETEEY FETES FERTY SEREE FETEE PETTS FTRE FETES PR T R R
e Tryk Organizer
]
Srechew | Drew | assss ! 1) mrgas w| 4 o Organizer  Concsl Wap
Ay
Aruis
G . o INORGANIC ANIONS
Fipaes o—H" By ~© =N a—=n s—=n H=NEH
Suoss N, NO o oH MO0 HCS My
Fogory: sbeD-Fyr Mitrate Mitrite Cyanide  Cyanate Thiogyanale Azide
Terparan
(PR, o o o o 4] o o o
4 : o ar o | Il
9 1‘|'—"-J 9 -‘I*—U =5 E§=5=0 H=5—-H—-0=5=0 O0=5—0—5=0
- ki = | |
o oH .n o Q .o o 0
50,7 HSO, 50,7 50,7 50,7 50,7
Hydrogen sulfate 3 Peroxodisulfate Disulfate
If Thiasulf;
Sulfate Hydrosulfate ~ Sulfite fasulfate Parsulfate Pyrosulfate
ul ] ul a ol
1 | || 1
=P —0 O—P —0H H—P —OH O'=P =0 =P —0
. ]- . . -
o o a a a
POt HPa,* HPO, Po,
Phosphate Hydrogen phosphate Dihydrogen pﬁospha:e Diphosphate
Hydrophosphate Dihydrophosphate Pyrophosphate
o o o o o o o o
. A | | iyl l ] 1l .
0—Cr=0  J=Cr-0—Cr=0 O—Mn:0 O—Mo:0 O—F—0—F—0—F—0
o o ! 0 o o o o
cro,? cro,? i, Moo, POy
Chram ate Dichrom ate Permanganate  Molybdale Triphosphate

ChemSketch har som
standard plads til 10
templates. For at du kan
inddrag labudstyr.sk2
skal ud fjerne en
afmeerkning.

e Fjern Alkaloider (1)
e Tryk New (2)

Herved fremkommer et
boksen Create User
Template.
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e Skriv
Laboratorieudstyr
i feltet Template (1)

e Lokaliser
Labudstyr.sk2 (2 -
3)

o Tryk OK (4)

o Tryk
Laboratorieudstyr
e Fold listen ud

Her ses

at Laboratorieudstyr
bestar af 20 sider med
udstyret grupperet efter
funktion.

Med de rigtige indstillinger
kan du opn4, at de
forskellige komponenter

-

User Template Window Organizer

Templates
ids
[ A
[] Aromatics
[ Arrons
[ Bicyclics
[ C-Groups

[] Caratenes
[ Chains

DMASRMNA
Figures

[ Fullerenes
[IHPLC

[ Lab Kit

[] Labels

[ Lattice

cidzs

Carbohydrates

[] Crowen Ethers Mew...

o \programmertacdfree] 24 templatehanionz. zk2

| | (&) Standard

i Usger
1 Al

Fived: 9
Available: 1

Kit

> | Modiy. |

l Bemove ]

M’ Dpen Document ]

| ok || X cancel || 2 Hep |

o

Create User Template

Template :

Document ;

3

Laboratarieudstyr

MProgrammert ACDFREETZATEMPLATE \abudstyr. gh2

&~ 2

L-{- o 0K || X Cancel | [ 2 Hep |

itd Template Window

Structure | Draw | | La

Anions
Carbohydrates
DNAFRRA Kit
Figures

Orbitals

Steroids

Sugars: alfa-D-Pyr
Terpenes
Witaming

Laboratorieudstyr

boratoriewdstyr E 1(20) Adaplere
1(20) Adaptere
2(20) Destillation
A d 1 3(20) Kolber
a p 4(20) Kaing

5(20) Fitrering & sug

820

T(20) Diverse

8(20) Tidrypningstrigte ol
.l

D \Ir) 1

=

0 6
U

Vigtigt: brug et
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"snapper" til hinanden nar
du anbringer dem i
dokumenter. Det kan fx
betyde, at en prop kommer
til at sidde midt i halsen
pa en kolbe og i den rigtige
hgjde.

e Tryk Options (1)

o Afmaeerk Show Grid
og Snap on Grid (2)

o Tryk Preferences...
®3)

Herved fremkommer
boksen Preferences.

e Vzelg 3 mm begge
steder (1)
e Tryk OK (2)

e Vzelg Opvarmning
& omrering i listen

e Klik pa
Bunsenbrzender

b) - [noname01.sk2] 1

lemplates
=
d YA

ments Add-Ons Idiab A

Preferences
v Show Gri Ctrl+shift+w
¥ Snap on Grid 3 Ctrl+Q S
v Show Palette n
Show R5S
Set Structure Drawing Style 4

Add-On Qrganizer...
ChemBasic Organizer...

-

Preferences

General |Structure Reaction | Clean

Meazurement Units ;

Wi Grid
Ruler [ Guides {*) Bectangular
[IRss Palette | | (O Vertically Hexagonal

) Horizontally Hexagonal 1
Wizible

Bl Snap on Grid

Printable drea

| Millirmeters
Horizontal Step: |3 mm %
Borders ; =
Wertical Step |3 mm &=

[1 Defaul:

Frivate ;| P:A\Dokumenter

W I -
Reogrgins K.eep Draw Tool Active
Highlight Calar Infarmative Cursaor

| l%| | []Use Antislizsing
Directories

: =

| “DK §|[xliance|]l ?Help]
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Laboratorieudstyr v 11(20) Opwarmning & omraring v 4a

{ 11(20) Opvarmning & omrering :
12(20) Elektrokemi ]
( } 13020} Be=gre, skile & div. glas 1
14720} Terring rg rl r
15020} Kemikalier
16(20) Propper, rer, langer, har

17(20) Ek_strak‘tiun. separation & |
18(20) Maleudstyr il

0D

Wy

Klik et d e —
* steld iedc?l?jrsrf:nteer ﬁ 5k @ '6@ ‘dlj_l |E|I:I %I I:IE|| h e B =
50

e Hojreklik et sted i
dokumenter

Veesken i kolben skal veere
pink farvet.

e Klik pa kolben sa
den markeres

Knappen Group er trykket
ind - det betyder, at
kolben bestar af
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grupperede objekter

N R R R

G0 70 80

e Tryk Group ud i 10 20 30 40

s

Herved opdeles kolben i
kolbe og indhold.

MO >rc000 ¥ o
i

e Klik et sted i
dokumenter for at
fijerne
markeringerne

e Klik pa indholdet
for at markere det
e Klik pa pink farve
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mm 50 60 7o 80 50 100 110 120 130
PN PP PN PPN Y (P Y (PR TS PV VRN YRR P PR DU FUOTH VTR Y

e Marker hele .
opstillingen ved at Structure | Draw | (7] @l g = @ o @
treekke diagonalt e
over den med [% @ 'ﬁ I ?}I =5l @ {% tﬂg ||:|:| %‘ DD|
musen
50 B0 a0 50 100 110 120
* Tryk Group \ IT::Im_....I....|....I....l.‘...l....I....l....I....|....I....|....I....l....l....
0 3
5
.
=
[]
)
O 3
&3
E

Nu er hele opstillingen ét
objekt, der kan flyttes
samlet.
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Opgaver

Simple cycloalkaner

Tegn og navngiv simple ringsluttede alkaner med hhv. 3, 4, 5 og 6 C-atomer.
(Husk "Clean Structure")

Tip: En simpel ringsluttet alkan kan tegnes ved forst at tegne en alkan og derpa forbinde de to
endestillede C-atomer.

Simple Cycloalkaner lgsning

Cycloalkaner

Tegn og navngiv alle mulige ringsluttede alkaner med 6 C-atomer.
(Husk "Clean Structure")

Tip: En ringsluttet alkan kan tegnes ved forst at tegne en alkan og derpa forbinde 2 C-atomer som ikke
er naboer.

Cycloalkaner med 6 C-atomer lgsning

Pentener

Tegn og navngiv alle alkener med 5 C-atomer og 10 H-atomer.
(Husk "3D Optimization" og "Clean Structure")

Alkener Lgsning

Nogle Butan- og Propan-oler

Tegn og navngiv alle mulige ikke ringsluttede butanoler med én OH-gruppe
(Husk "Clean Structure")

Tegn og navngiv alle mulige ikke ringsluttede propanoler med to OH-grupper
(Husk "Clean Structure")

Tip: Aldrig to OH-grupper pa samme C-atom i stabile forbindelser
Nogle Butan- og Propan-oler Lgsning

HIO,,

Tegn strukturformlen for HIO,

Hvad er navnet?

HIO4 Lesning

K,HPO,
Tegn formler for ionerne i K,HPO,

Hvad er navnet for saltet?

K2HPO4 Lgsning

MnO 4'

Tegn strukturformlen for MnO,"

Tip: Brug +veerktgjet til at justere ladningen pa Mn og -veerktgjet til at justere ladningen pa O

MnO4- Logsning
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Reaktion

Opskriv og afstem reaktionsskemaerne for forbreending af ethanol og methanol!

Reaktion Lgsning
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Projektforslag

Wikipedia, den frie encyklopzedi

Fedststoffer og sundhed

Eksempler pa fedststoffer

Uk

Hvad et fedtstof?

Hvad er meettede- og umeettede fedtsyrer?
Hvad bestemmer et fedtstofs smeltepunkt?
Hvorfor hydrogenerer man planteolier

Hvad er trans-fedtsyrer?

Hvad har trans-fedtsyrer med sundhed at gore?

Bisphenol A

WONOO R WD

Seg pa Bisphenol A i InfoMedia

Seg pa Bisphenol A pa Wikipedia

Tegn Bisphenol A med ChemSketch

Hvad er IUPAC-navnet for Bisphenol A med ChemSketch

Hvad bruges Bisphenol A til ?

Seg pa polycarbonate

Tegn lidt polycarbonate med ChemSketch

Hvad bruges polycarbonate til?

Er der ligheder mellem formler for thyroxid, estrogen, testeron og Bisphenol A
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