Aide à l’utilisation du logiciel Chemsketch

Construction et visualisation de molécules dans l’espace.

ACDC/Chemsketch : en téléchargement à l’adresse http://www.acdlabs.com Les modules 3dviewer et chemsketch sont libres et suffisent pour étudier les molécules vues au cours du cycle Lycée. 
Des modules additionnels sont payants. Dans ce qui suit il n’est jamais fait appel à ces fonctions.

Ecran du module chemsketch
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Barre de menu:
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Le déroulement du menu File permet  :

de créer un nouveau fichier en effaçant l’écran courant., d’ouvrir un fichier enregistré, de sauvegarder son travail, d’exporter une molécule dans le format xxxxx.mol ce format est reconnu par le plug in chime dans les navigateurs IE ou Netscape récent.

Edit permet les opérations usuelles de copier, coller, insertion (exportation possible vers paint, word, open office draw) effacer(delete)…
En –dessous , on peut accéder à deux modes :

Structure : c’est le mode dans lequel on se place pour  dessiner les molécules [image: image3.png]Eile Edit Pages Tool
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La barre de menu et les autres fonctions accessibles dépendent du choix de cette fonction 
Tools permet en particulier d’optimiser la structure 3D après dessin de la molécule à l’écran.

Templates permet d’accéder à des bibliothèques de molécules usuelles, schéma de matériel de laboratoire, …
Options permet de modifier les éléments affichés à l’écran (palette de couleurs, quadrillage…)
ACD/LABS permet de lancer le visualiseur 3D.

Help contient une aide et la possibilité de se connecter sur le serveur d’ ACD/Labs

Les fonctions accessibles par la barre de menu peuvent être obtenues en cliquant directement sur l’icône correspondante on y reconnaît les icônes usuelles 

  ouvrir fichier, imprimer, défaire  ,effacer, couper, coller ,               zoom                                    bibliothèques
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La barre de menu de gauche donne accès à la liste des éléments nécessaires à la construction des molécules (et tout en haut à un tableau périodique très documenté)  mais aussi :  
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	possibilité de rentrer à la main n’importe quelle formule

 faire apparaître un radical quelconque
faire apparaître une charge

numéroter des atomes ou radicaux


La barre de menu à gauche donne accès à 
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	Une bibliothèque de  radicaux courants 
Que l’on peut faire apparaître en dessous par un cliquer glisser pour qu’il soit plus accessible si on l’utilise souvent


Utilisation : Construction de molécules d’hydrocarbures.

Représentation de la molécule de butane.
Elle est déjà dans la bibliothèque, rubrique chains mais on la construit en cliquant sur le C à gauche puis sur la grille de dessin. Il s’affiche la molécule de méthane CH4. Faire un cliquer –glisser depuis le rectangle CH4. Il s’affiche l’éthane. Recommencer deux fois (en zigzag pour que cela soit plus lisible ) pour allonger la chaîne de carbone 
Dans Tools 
Add explicit hydrogen permet de faire figurer les atomes H non tracés

Clean structure d’écrire la molécule plus proprement

Dans Edit  : « select all »

Puis dans Tools

3D structure optimisation (répondre oui à « remove hydrogenbefore … ? »
Clean structure d’écrire la molécule d’une autre manière encore

Dans edit select all puis copy puis cliquer sur l’icône qui permet de basculer vers le module de visualisation dans l’espace[image: image7.png]



Ecran du module 3Dviewer 
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La structure spatiale de la molécule apparaît. 
View permet de choisir le type de représentation

Tools permet de faire bouger de différente façon la molécule dans l’espace y compris de façon continue.
Les m^mes fonctions sont accessibles avec les icônes
La représentation peut se faire sous différentes formes, fils, boules éclatées, boules compactes
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Edit permet de faire un copier coller après sélection dans Word
L’option File ® export du logiciel Chemsketch permet un enregistrement au format .mol pris en charge par Chime
La molécule peut alors être chargée dans une page web en conservant les possibilités de rotation 
Remarque : vous pouvez visualiser et afficher une molécule construite en 3D dans votre navigateur si vous installez le plugin chime .

Il est téléchargeable gratuitement à l’adresse suivante ; http://www.mdli.com/support/chime/default.html
Le plugin chime existe pour MacOS et pour Windows, choisissez la version correspondant à votre équipement. Il s'installe et se configure automatiquement.

Molécules avec liaisons multiples.

Dessiner l’alcane correpondant.

Cliquer sur une liaison pour passer d’une liaison simple à une liaison double.
 Cliquer à nouveau pour passer de la liaison double à la liaison triple.

Le nombre d’atomes de carbone est automatiquement ajusté.
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	Ethyne modèle éclaté
	Ethène modèle compact


 Molécules avec une fonction alcool
Dessiner l’alcane correspondant.

Tools : add explicit hydrogens

 Cliquer sur la barre de menu gauche sur l’atome d’oxygène. On le place sur la molécule à la place d’un atome d’hydrogène sur lequel on clique. 
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Pour faire apparaitre la liaison hydrogène, on choisit l’atome d’hydrogène et on fait un cliquer-glisser depuis l’atome d’hydrogène. 
Possibilité dans Tools de clean structure et optimisation 3D en acceptant  Remove Hydrogen before starting optimisation.
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	Optimisation 3D
	Visualisation dans 3Dviewer


Molécules avec une fonction amine

Procéder de même qu’avec l’alcool mais à la place de l’oxygène cliquer sur l’azote.
Molécule avec une fonction acide 
Utilisation d’un groupement fonctionnel préformaté. 

On part de la molécule d’alcane 
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On sélectionne la barre de menu à droite , en dans la bibliothèque de groupements fonctionnels COOH , puis on glisse ce groupement à l’endroit où l’on souhaite le positionner.
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Autre possibilité : 

On part de la molécule d’alcane correspondante. 

Tool : add explicit hydrogens

Cliquer sur l’élément O et placer deux groupement OH à la place de deux hydrogènes sur le carbone terminal 
Avec l’icône gomme [image: image20.png]


, effacer l’atome d’hydrogène restant.

Avec l’icône dessin normal [image: image21.png]


, cliquer sur une liaison C-OH

En –dessous de la barre de menu de Chemsketch  , on peut aussi  accéder au  mode :

Draw : c’est le mode dans lequel on se place pour  dessiner, écrire
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La barre de  menu à gauche a changé 
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	On y retrouve les option de dessins habituelles : 

lignes, 

courbes, 

ligne brisée

flèches

rectangle

etc…

l’insertion de tableaux, textes


Toutes ces insertions se superposent aux molécules éventuellement tracées dans le mode structure

L’icône [image: image24.png]


 permet d’insérer des dessins déjà faits (bibliothèques)
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