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Curso de Informatica Aplicada a Aprendizagem de Quimica — Modulo 01 — Desenho Molecular

Introducao

ACD/Chemsketch é um software de desenvolvimento da Quimica Avangada. A empresa que o fez
projetou para ser usado separadamente ou integrado com outras aplicagbes. Chemsketch é usado para
desenhar estruturas quimicas, reagoes e diagramas esquematicos. Também pode ser usado para proje¢des
em 3D.

ACD/Chemsketch tem os seguintes médulos e ferramentas:
- Modo Estrutura para desenhar estruturas quimicas e calcular as suas propriedades.
- Modo Desenho para texto e processos graficos
- Calculos de Propriedades Moleculares para estimagao automatica de:
- Nomenclatura Oficial da IUPAC (em inglés)
- Peso de férmula;
- Composicao de porcentagem;
- Volume de molar;
- indice de refragao;
- Tensao de superficie;
- Densidade;
- Constante dielétrica;
- Dentre outras propriedades.
- Diversas outras...

- Todo o software da ACDLabs trabalha com barramento 32-bits e aplicavel aos PC’s com Sistemas
Operacionais Microsoft Windows 95/98/NT/ME/2000.
- Todo o software de ACD executado em PC’s é controlado por ACD/Host com o qual é permitido um

DI 2105

controle central das operagées envolvidas com os programas da ACDLabs.
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Curso de Informatica Aplicada a Aprendizagem de Quimica — Modulo 01 — Desenho Molecular

Instalacao

Veremos agora os passos necessarios para ter o ACD/Chemsketch instalado em sua maquina:

Cadastramento

Abaixo, mostraremos passa a passo o processo de cadastramento junto a ACDLabs para um posterior
download do software.

01) Acesse o site da ACDLabs: vww.acdlabs.com|

3 Advanced Chemistiy Development Homepage - Microzoft Internet Explorer

J Fil=e Edit “iew Favwortez Toolz Help
X = ]
s .= .9 | @& G | B &
Back Fonward Stop  Refresh  Home Search Favontes  Higton b ail Print Edit Re
J Address I@ hittp: /v, acdlabs. com/

Rbout Us Meet ACD Support Ordering Info Festback

Advanced Chemistry Developn 02) Na barra de links a

esquerda da tela, clique
Latest News " em “Download”.

What's New
April 11, 2003 - ACD/Labs ©
the YWWinners of our ACS Spri
ACDVChemPalm Contest

April 9, 2003 - ACDiLabs Ar
Winner of the 2002 Users' Gi
April 7, 2003 - Ten Years of

Pays Off

Products

Solutions

Training
Downloads

Rpp Notes ACD/Labs Challenge:

L el i et TRTE N e

ACD/Free S5tuff - Microzoft Internet Explorer

J File  Edit “iew Fawortez Toolz Help
S fal
Back ezl Stop  Refresh  Home

J Address I@ hitkp: # Avivan. acdlabs. com/ download/

Q & @ B S A

Search Favortes  Histany bd il Prirt Edit Re

Abom Us Meet ACD Support Ordering Info Fesdback

03) A proxima etapa
consiste em ir até a

Free Stuff tabela “FREEWARE” e
clicar no link
What's New Frecware User's Guides Interactive Dermos and Movies “ChemSketch 5.0
Sarmples & Databases Miscellaneous Bugs/Request Form Freeware”
Products
Solutions Note: The Freeware software is presently limited to version 5.0
Training
FREEWARE
Downloads ChemSketch 5.0 Freeware findous | €
App Notes l-Lab Add-on for ChemSketch 5.0 Windove | C
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3 ACD/Free Stuff: ChemSketch 5.0 Freeware - Microsoft Internet Explorer

J File Edit “iew Favoitez Tools  Help

X = %
. =» . AN B R BNE Ei
Back Faraan Stop  Refresh  Home Search Favortes  Histon b ail Frint Edit Re
J Address I@ hittp: v, acdlabs. comddownloadchemsk. htrnl

The ACDYChemSketch 5.0 Freeware package includes Tautormers, ChemSketch templates,
the Mame FreeVare Add-On far ChemSketch 5.0 and ACD/AD Yiewer.

Download ChemSketch 5.0 Freeware 04) Apos isso, procure e
clique no link
» Download ChemSketch User's Guide: “Download
- in English, v 5.0: PDF /DOC ChemSketch 5.0
- in Japanese, v. 3.5: FDF / DOC Freeware’.

-in Chinese, v 5.0 ETF
-in Czech, v. 5.0: POE - Mew!
« Download 3D Viewer User's Guide:
- in English, v. 5.0: POF S DOC
- in Japanese, v. 4.x: PDF / DOC
Note: Some User's Guides are now available in PDF farmat. Download the latest version
of the Adobe Acrobat Reader to view or print them.
s Technical Information and FAQ's
o Read reviews of this product
¢ Download Demo Movies

3 ACD Download Request - Microsolt Internet Explorer

J File  Edit “iew Fawoitez Toole Help
X = 3
GRS R E A (e BRE- I B ES R A= B e
Back Faraan Stop  Refresh  Home Search Favortes  Histon b ail Frint Edit Re
J Address Iﬂ:l httpe s acdlabs. cannd servlets/ U serduth ?pr=chzk 50
Products download, you can return to the rain download area.

05) Neste momento,

i Please complete the following three steps to download ChemSketch 5.0 Freeware: n

D= ¥ : ¥ vocé deve entrar com
Training 1. |dentify yourself. If you are not yet registered, please fill out the registration f seu e-mail e } S_enha;
e-mail address will become your unigue identifier. Next time, you will have tc S€NdO que esta ultima é
Downloads your password and we will remember you. fornecida quando o
2. Agcept the license agreement. usudrio se cadastra no
App Notes 3. Download software. site. Para se cadastrar
no site, clique em: “Click

Publications E-mail Address: | Here to Register”.

P Pa I:
Interactive Lab asswor: |
Froceed to Step 2 Start Chver

Wah Store

7 —— Click Here to Register
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/3 The ACD Mailing List - Microsoft Internet Explorer

J File Edit “iew Favortes Toolz: Help
h = ]
.2 .09 @ | A @ 4 |- L ) Nest t
Back Fariard Stop  Refresh  Home Search Favortes  Higton b ail Print Edit Re ) este momento,

J Address I@ http: A, acdlabs. comdseretz/User?pr=chzk B0k retdoc=/zervlets/ ) serdwithi.action=download vocé  deve preenCher
todos os campos para

conseguir o cadastro na

About Us Meet ACD Support Ordering Info Feedback empresa ACD/Labs e
. . assim, poder receber
Web User Registration Newsletter e fazer o

download dos produtos.
Yelcome to the ACD Web User Registration Page. Please take a few moments tc Para fazer o download
What's New the form below. As a registered user, you will be entitled to download free software neste  curso, use os
subscribe to the electronic newsletters accarding to your professional interests. seguintes e-mail e senha

Products para se identificar:

Fields marked by * are mandatory.

*hkkkkhkkkhkkkkkhkhkhkhkhkhkkkhkhkhkk

E-mail:
Training . _ Senha: naeq
Your e-mail address: Inome@dumlnlo.cum *hkhkkkhkhkhkhkhkhkkhkkkk

Solutions

Downloads Im

-
Enter a password:
Apn Notes

Please note: Your e-mail address becomes your unique username that is e

ACD, Inc. Freeware License Agreement - Microzoft Internet Explorer
J Fil=e Edit “iew Favwortez Toolz Help
X = ]
I S B EI A B B B~ B BN B B =
Back Fariaand Stop  Refresh  Home Search Favontes  Higton b ail Print it Re

J Address I@ btk A, acdlabz. comddownloadlicense jzp/MSID-wea acdlabs. com--120b27 7 4% 306424699801 £34-R449

Rhout Us Meet ACD Support Ordering Info Fesdback
07) Apos se identificar

Fres Stuff =
corretamente, aceite o
termo de licenga para o
ACD. INC. END USER LICENSE AGREEMENT uso do ChemSketch
What's New pressione 0 botao:

ChemsSketch 5.0 Freeware | ACCERT |

Products
CAREFULLY READ THE FOLLOWING TERMEZ AMD COMDITIONS. ACD LICEMNS

ENCLOSED SOFTWARE TO ¥0OU ONLY UPOM THE CONDITION THAT ¥OU AC
OF THE TERMS AMD COMDITIONS COMTAIMED IN THIS LICENSE AGREEMEN
TERMS AND CONDITIONS ARE ACCEPTED BY DOWYNLOADING THIE PRODUL
CLICKING O "l ACCEPT" BUTTOM BELOWY. IF ¥OU DO MOT AGREE TO THES
AND CONDITIONS, THEM ¥OU MUST NOT USE THE SOFTWARE AND REMOY
Downloads SOFTWARE FROM YOUR SYSTEM.

Solutions

Training

Rpp Notes LICENSE
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/2§ ACD/ChemSketch 5.0 Freeware Download Page - Microsoft Internet Explorer

J File Edit “iew Favortes Tools Help

.8 @ 9 o Q M@ B a9 JH o

Back FeamiETd Stop Refresh  Home Search Faworites  Histor il Print it Re

JAgIdress Iﬂ:l hitp: /v, acdlabs. comdserviets/Download 08) Clique em
“Chemsk50.exe”
Download site c (conforme indicado na
omments i
North America Europe imagem).

—p chemskiD.exe chemsk50.exe Alkin-one 7.8 ME file 09) Salve o executavel de
chemski0_1l.exe chemski0_1.exe Part 1 of the split package (4.4 ME) instalacdo do software em
chemski0 2.exe | chemsk50_2.exe | Part 2 ofthe split package (5.2 MB) algum diretério do seu HD.

Para fazer o download do
Note: ChermSketch 5.0 Freeware is not compatible with all free and comrmercial moédulo ChemBasic e os
ACD/Labs software wersion 4.5 and earlier and should be installed separately. manuais dos softwares,
Please install to a falder which is different from that of any ACD commercial repita oS passos
software you might have. comentados acima

Download ChemSketch User's Guide:

Download Site File Name Size
Morth America Europe CHEMSK.PDF 935 797 bytes
Morth Armerica Europe CHEMSK.ZIP 639 644 bytes

Processo de Instalagao

Apods o cadastro no site da ACDLabs e o procedimento de download do programa, iremos agora ver
como instalar o ACD/ChemsKetch na sua maquina. Executando o instalador “chemsk50” no diretério em que foi
gravado, veremos a seguinte sequiéncia de telas para a instalagao:

Welcome! x|

&Y

Advanced Chermistey

Wielzome to the ACD /Labs software Setup program.
Thiz will ingtall ACDALabs software on your computer.

[t iz gtrongly recommended that you exit all windows programs
befare running thiz Setup program.

Essa é a primeira tela que

Development [nc. Click Cancel to quit Setup and then cloze any programs you aparecera ap0s a execugao

have mnning. Click Mest to continue with the Setup progran. do aplicativo de instalagéo.

90 Adelside Street West Trata-se de um Tutorial de

Taronta, Ontaria Instalagdo. Para seguir a

t5H 33, Canada WwWARMNING: Thiz program is pratected by copyright law and instalagdo, pressione o
international treaties. botdo: “Next >”.

Toll-Free(@00)5304-3935

Teli416)365-3433 . . . .
Fax;E4-1 5%353_5595 Unauthorized reproduction or distribution of thiz program, or any

o portion of it, may result in severe civil and criminal penalties, and
SRRy =T will be prozecuted to the masinum extent possible under law.

[rztallShield

Cancel |
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Software Licenze Agreement

=

Pleaze read the fallowing Licenze Agreement. Pleaze scroll davn b view the rest of

the agreement.
=

rhED, IMC. EMD USER LICEMSE AGREEMEMT
Chem5ketch 5.0 Freeware

CAREFULLY READ THE FOLLOWIMG TERMS AND COMDITIOMS. ACD
LICEMSES THE EMCLOSED SOFT*wARE TO vOU OWNLY UFON THE
COMDITION THAT %0U ACCEPT ALL OF THE TERMS AMD COMDITIONS
COMTAIMED IM THIS LICENSE AGREEMENT. THESE TERMS &MD
COMDITIONS ARE ACCEPTED BY IMSTALLIMG THIS PRODUCT AND/OR
CLICEING OM "1 ACCEPT" BUTTOM BELOW. IF 00U DO MOT AGREE TO
THESE TERKS AMD COMDITIONS, THEM %'0U MUST MOT USE THE

hd|
Lo pou accept all the terms of the preceding Licenze Agreement™? [f vou chooze Mo, Setup
will zloze. Ta install ACD/Labs zoftware, vou must accept this agreement by clicking Yes.

[rztallShield

¢ Back

Chooze Destination

Setup will inztall ACD/Labz zoftware in the following folder.
Toingtall bo thiz folder, click Hest.

Tonstall o a different folder, click Browse and zelect another

folder.
e
[+] Y'ou can chaooge not ta inztall ACD /Labs zoftware by clicking
PR, Cancel to exit Setup.
P S,
||
LTl

Browse. .. |
Cancel |

CMACDFREES

" Deztination Falder

< Back

Nesta tela € mostrado o
acordo de licenga do
programa. Como se trata dlﬁ
um programa Freeware™,
ndo ha a necessidade de
maiores detalhes nesta tela.
Para quem desejar
aprofundar-se nas restricdes
quanto a utilizagdo do
software pode ler o acordo
de licenga do software. Logo
apods, pressione o botédo
“Yes”.

Esta tela mostra em que
diretério o programa sera
instalado. Por padréo, utiliza-
se 0 seguinte diretdrio:
C:\ACDFREES5. Logo ap¢s,
pressione o botao “Next >”.

1 . . .
Freeware: Software que pode ser instalado sem haver a necessidade de uma licenga paga.

NAEQ - Nucleo de Apoio ao Ensino da Quimica
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Select Components

< 0 Adl&

Select the components you want to install, clear the components
you do not want ta install. Serall dawn ta view all components.

LCompaonents
HE
12461 K
2234 K

ACDAURPAC Mame Freet/are Add-On

Dezcription

ACD /3D generates different presentations of 30 _I:Ipticnns...
shructures -
Select Al |
Clear All |
Space Availabler 5395328 K
¢ Back MHest > | Cancel |
Select Program Folder x|

Setup will add program iconz ta the Program Falder listed belaw.
“Y'ou may twpe a new folder name, or zelect one from the exizting
Folderz ligt. Click Hest to continue.

Praogram Folder:

LiH Power Translatar Pro
Metwork, Sazociates ﬂ

[T | Create icons for all uzers

I MHest » I

< Back Cancel

Nesta opgdo, temos que
marcar as caixas de selegao

correspondentes aos
componentes que serdo
instalados. Como faremos
uso de todos esse

componente no curso, caso
nao estejam marcadas todas
as caixas de selegéao,
pressione o botdao “Select
All’ e, apds, pressione o
botédo “Next >”.

Este opgao permite
determinar onde sera
colocado o atalho para os
programas no menu iniciar.
Por padrao, utiliza-se esta
configuracdo ao lado. Apods
isso, pressione o botao
“‘Next >”.

Nucleo de Apoio ao Ensino da Quimica - NAEQ
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Start Copying Files

Este opcao apenas informa
0 que serad instalado no
momento seguinte do
Tutorial. Pressione o botédo
“Next >”

Fiztallzheld

Setup Complete

Esta opgao informa que os
programas foram instalados
com sucesso. Basta entdo,
pressionar o botdo “Finish”.

Fretallzhneld

NAEQ - Nucleo de Apoio ao Ensino da Quimica Pagina 10
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Modos de Trabalho

Iremos ver agora os modos de trabalho do programa Chemsketch e suas principais caracteristicas.
Para alternar entre os modos de trabalho, basta utilizar o par de botées abaixo, localizados no software no
canto superior esquerdo da tela.

Structure | Draw

Modo Estrutura

O Modo “estrutura” permite que o usuario desenhe as estruturas e reagdes além dos diversos sinais
taquigraficos proprios da linguagem quimica. Abaixo, analisamos as barras que compdem o modo estrutura.

Fl=  Edit Tools

structure | Draw | | [ ]S 3|
ﬁ @ @ Dl\ iy -g v\-ﬂ Barra Estrutura E ﬁ @ H? ‘*u'% Ig@ @l @Ii;l;l
: 0 25

Pages ACD/abs Help

Barra Geral

Barra ChemBasic

[T 5 10 13 2
EJ.E!E Clf om ' e e |
T =] ===
o LTt H """"""""""""""""""""""""" Barra de
Barra de d Radicais
Atornos Lo O
- o COOH
1 H/H H =
H 3 3
1 1 -
M :H: E E H Area de Trabalho [:J
0 | H H
I
p v
104 .
1| | T — b
[ ] hiore... |
(484 |LabLogin| Barra de Status Wwocified 48] Paoe 215 [o8] Fragments: 1 [cqHg o [Fwr: 72000 1weight |

Barra de Titulo: Mostra o nome do programa e o nome arquivo atualmente aberto.

Menu: Contém uma série de palavras. Cada palavra une a uma lista de comandos relacionados para trabalhar
na janela do Chemsketch no modo Estrutura.

Barra Geral: Localizada abaixo da barra de menu, inclui ferramentas que estdo presente em ambos modos de
trabalho e o ajudara com tarefas pertinente para ambos os modos como: abrindo e fechando arquivos,
operagdes de recortar e colar, aumentando e diminuindo zoom, dente outros diversos comandos.

Barra de ChemBasic: Localizada abaixo do Barra Geral € uma barra opcional e contém diversas outras
aplicagbes muito uteis para o trabalho no modo estrutura. Porém, essa barra de ferramenta s6 ira aparecer
caso o médulo ChemBasic foi instalado.

Barra estrutura: A barra contém ferramentas para desenhar e manipular estruturas quimicas.

Barra de atomos: Exibida verticalmente a esquerda da tela, contém botbes que representam atomos, como
também ferramentas para propriedades variaveis de atomos (valéncia, radicais, etc.).

Nucleo de Apoio ao Ensino da Quimica - NAEQ Pagina 11
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Barra de Radicais: Colocada a direita da janela, contém a relagao de radicais ja utilizados além do botéo para

_ID -
I i

acessar a tabela de radicais

Area de Trabalho: Grande area branca localizada no meio da tela, local onde as estruturas sdo desenhadas.
Paleta de Cores: Permitem colorir atomos e ligagdes rapidamente.

Barra de Status: Esta barra contém informagdes que podem ser Uteis para o momento atual: nome do arquivo
SK2 que vocé esta trabalhando, numero de pagina no arquivo de SK2, nimero de fragmentos na area de
trabalho e formula molecular das estrutura selecionadas.

Modo Desenho

O modo “desenho” permite ao usuario trabalhar com as diversas ferramentas de desenho para auxiliar
nos diagramas e reagdes que se deseja fazer com o Chemsketch. Abaixo, analisamos as barras que compdem
o modo desenho.

[-Lab ACD/Labs
Barra Geral

File Edt Pages Took Hel

Structure Draw ﬂﬁ%ﬁ %4:' ‘y
T EEEEEE R E SRR E

Y h@,lf‘@ |I e e E Barra de Edigéo G e

0 ] 10 15 20 25
\ajlCm_.I...|....I....|....I....|....I....|....I....|....I....I|
= el [ i -
Barra d N | !
Desenhns E:E aG= :i

+[5 /T2 |
= ol , L
l:l 4 E : Reaction Coordinate : E
= ]| Reaction Mechanism !
= TEREL Diagram L

14 |

pE Faleta de Cores

Muore

®%e | ILlablogin Bara de Status W todified |47 Fage 13015 | 10|

Barra de Desenhos: Localizada a esquerda da tela, possui diversas ferramentas para desenho, desde ciclos,
quadrados, setas além de inumeras outras possibilidades.

Barra de Edigao: A barra de Edicao permite manipular e alterar os desenhos no que diz respeito a posig¢ao,
tamanho, ordem, etc.

Manipulando arquivos

Salvando Arquivos

Para guardarmos os trabalhos feitos devemos salvar o arquivo em alguma unidade de gravagao
(disquete ou disco rigido, por exemplo). O ChemSketch permite a gravacdo dos arquivos em diversos
formados. Abaixo, os passos para salvar um arquivo:

NAEQ - Nucleo de Apoio ao Ensino da Quimica Pagina 12
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Utilize o botao na barra de geral ou utilize os seguintes passos abaixo:

& ave Document Ao 1) Cliqgue no menu “File” e apds
na opgao “Save As...”
Salvar em: I @ Meus documentos j = 5 Ef-
2) No campo “Salvar em:”
Falder: IE:'\MEUS documentos j determine o local onde o arquivo
sera gravado. Em “Nome do
1 Corel User Files (=] Minhas figuras [ sonz arquivo” crie um nome para o
_ 1 Discos de Instalaglio 1 Minhas musicas 1 Trabahos arquivo. Apos isso, pressione o
1 Downloads (I Musicas [ traduzir botao “Salvar”.
_1ICO Lite [ musicas - avaliages Clucs _ .
1 Meus arguivos recebidos 1 musicas - avaliagtess 82:;\1826;?”1?0 “s?(azt’j’raopa?-g
21 Meus videos (3 My eBooks salvar o arquivo em outro
« | : formato, devemos proceder com
—I uma exportagao de arquivo.
Mome do Iarqui-.-u:-El'I k2 Salvar I
arquiry;
Salvar como | ChemSketch 2.0 Document [*.5k2) ~|  Cancelar
fipo:
Ajuda |
&

Exportando Arquivos

O ChemSketch possui uma interface com outros programas como ISISDraw, MDL entre outros. Essa
caracteristica permite que sejam abertos arquivos gerados com formatos de outros programas. Além disso,
caso desejamos salvar o arquivo com outro formato, devemos efetuar os seguintes passos:

i ACD/ChemSketch Freeware - [noname01.2k2] 1) Clique no menu “File” e apds na opgéao “Export...”

File Edit Pages Toolz Templates Options Documen

2) As opgbes de salvamento sdo as mesmas para esse

iz L3 procedimento. O que difere é apenas o formato desejado.
Open.. F3 Os formatos que o ChemSketch suporta exportar s&o:
LCloze Ctil+F4
Save F2 Imag?ns. e
. .bmp; .gif ; .tif;
Save bz Shift+F2
save Al Shift+F12 Formatos de outros programas

.mol; .skc; .chm;

Expaort...
Impart....

Obs: O formato .pdf esta disponivel apenas na versdo comercial.

Abrindo um arquivo

Para abrir um arquivo do ChemSketch ja salvo em alguma unidade de disco (Hard Disk ou disquete),
siga os passos abaixo:

Nucleo de Apoio ao Ensino da Quimica - NAEQ Pagina 13
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=

Open Document

Utilize o botao

na barra de geral ou utilize os seguintes passos abaixo:

1) Em “Examinar”, selecione o

local onde o arquivo esta
Exarminar: I@ Meus docurmentas j &= £ ER- gravado.
Folder: IE:‘»Meus documentos ~|| 2) Em “Nome do arquivo’,

digite, caso necessario, 0 nome

|1 Corel User Files @ Minhasz figuraz

_1Discos de Inztalagdo 1 Minhas musicas
1 Downloads (I Musicas
1100 Lite 1 musicas - avaliacies

1 Meus arquivoz recebidos 1 musicas - avaliagiess
1 Meus videos ca by eBooks

1] |

[ sons do arquivo.
1 Trabahos
(] traduzir Obs:
Clucs a) Utilize os sinais * para
busca
b) O ChemSketch abre

somente arquivos
formato “sk2”.

no

Home do

[.sk2
arquiry;

Abrir

Arquivos do IEhemS ketch 2.0 Document [* sk.2)
fipo:

-~
=~

Cancelar

il

&juda

b

Criando um arquivo novo

Caso vocé deseja criar um arquivo novo no ChemSketch, siga os passos abaixo:

[]

Utilize o botao

na barra de geral

seguintes passos abaixo:

EAED!EhemSketch Freeware - [nonamel3._sk2?]

File Edit Page: Tools

Templatez  Optionz  Documen

Chrl+F3
Open... F3
Cloze Ctril+F4
Save Fz
Save bz Shift+F 2
Save All Shift+F12

Imprimindo um Arquivo

Para imprimir um arquivo no ChemSketch,

abaixo:

AED!ED: ChemSketch Window - [nonameld_sk2]

File Edit Page: Tools Templates Options  Documen

Hew Chrl+F3
Dpen... F3

Close Ctrl+F4
Save F2

Save bz Shift+F2
Save All Shift+F12
Export...

Imnpaort...

Bun ChemE asic...

Formmz Manager...

Chrl+F

Frint....

ou utilize os

1) Clique no menu “File” e apds na opgéo “New”.

2) Pode-se utilizar os atalhos do teclado para efetuar
varias fungdes. Por exemplo, para criar um arquivo
novo, basta clicar <Ctrl>+F3.

basta abri-lo primeiramente e, apds isso, seguir os passos

1) Cligue no menu “File” e apds na opg¢ao “Print...".
ou entao pressione <Ctrl+P>.

2) Mude as opgbes desejadas e pressione o botédo
“Ok”.

Obs: Antes de imprimir um arquivo, verifique as
configuragbes da pagina. Para isso, clique no menu
“File” e apds na opgéo “Page Setup”.

NAEQ - Nucleo de Apoio ao Ensino da Quimica

Pagina 14



Curso de Informatica Aplicada a Aprendizagem de Quimica — Modulo 01 — Desenho Molecular

Desenhando Moléculas

Iremos trabalhar agora com as diversas ferramentas para o desenho de moléculas organicas de
estrutura plana.

Barra Estrutura

al@l@] B T2 [w
5 B B

7

Nl |l e R i [ 2 il e Rl =
1011 12 13 14 15 16 17 18

P

20

© ||
3 i

1 — Seleciona/Move: Q Este botdo permite selecionar ou mover qualquer objeto presente na area de
trabalho. Seu modo de selecao consiste em abrir um retdngulo sobre o que se quer selecionar.

2 — Seleciona/Rotagéo: @ Este botao permite a rotagdo de 360° do objeto selecionado em 2D.

3 — Rotagéao 3D: & Este botao permite dar rotagdo em um ambiente 3D.(x, vy, z).

4 — Lacgo: IEI Este botdo permite a selegdo especifica de algo na area de trabalho “lagando “ o objeto
desenhando-se ao redor do mesmo.

v

5 — Draw Normal: Este botdo permite o desenho de uma estrutura orgénica simples como o exemplo
abaixo:

H3C—CH3

Obs: ndo esquega que antes de desenhar a molécula vocé deve selecionar o atomo na barra de atomos.

6 — Draw Continuo: _g Este botdo permite o desenho de uma estrutura organica continua de modo que se
determinam os pontos e a molécula vai se completando automaticamente, conforme o exemplo abaixo:

CHs CH,4

Obs: para corrigir possiveis imperfeicdes na molécula construida com esse botao, basta selecionar e arrastar os vértices da molécula.

i/

7 — Draw Cadeia Zigue-Zague: Este botdo permite o desenho de uma estrutura orgénica continua de

modo que o0s atomos assumem uma posi¢cao em relagéo ao outro em forma de “v” conforme o exemplo abaixo:
HsC CHs

Obs: Esse botdo é muito util para cadeias muito extensas. Para saber o nimero de atomos de carbono na cadeia basta olhar o nimero
logo acima do ponteiro do mouse.

8 — Up Stereo Bonds: hd Este botdo permite que seja aplicada a ligagao entre atomos uma representagao
que significa que o atomo que possui a ponta mais grossa esta para fora do plano da area de trabalho. Veja o
exemplo abaixo:
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CH, CHj
HaC CH;, HaC CHj
CH, CH
antes depois

Obs: Uma forma de desfazer a aplicagdo deste tipo de propriedade é clicando no meu “Edit” e apds na opgéo “undo (ultima agdo)” ou
entdo pressionar <alt> + <backspace>.

9 — Dow Stereo Bonds: Este botdo permite que seja aplicada a ligagdo entre atomos uma representagéo
que o atomo que possui a ponta mais grossa estaria para dentro do plano da area de trabalho. Veja o exemplo
abaixo:

CH3 \CH3
HsC CH, HaC - CH,
CH3 CH3
antes depois
10 — Coordenando Ligagoes: N Este botdo permite que se consiga representar uma ligacdo coordenada
dativa. Veja o exemplo abaixo:
H O
A
o—N'\\
0]
11 — Indefinidas Ligagoées: & Este botdo permite representar um composto que o niumero de elementos

entre os vértices da molécula é indefinido. Veja o exemplo abaixo:

H3C'\/\/\/\Nvv\/\vawwvwwvwwwCH3

=+

12 — Reaction Plus: Este botdo permite a insergédo do sinal de mais muito comum em reag¢des organicas.

Veja exemplo abaixo:

0]
0 esterificagdo /
HsC *  HC—OH —> HaC + Hy0
OH hidrolise O‘\
CHs3
—
13 — Seta de Reacgéo: Este botdo permite escolher dentre as diversas setas que as reagdes possam a

necessitar. Veja exemplo das setas abaixo:
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—— P

P e ——
- <>
- - -
_—

Obs: O triangulo branco localizado no canto inferior direito do botdo permite a escolha dentre as diversas formas de setas.

14 — Chance Position: ﬁ Este botdo permite mudar a posigdo dos atomos ligados ao atomo principal. Veja
0 exemplo com o gas metano:

C Hy
CHy H,C H, C

forma1 forma2 forma3 forma 4

Obs: para alternar entre uma forma e outra basta clicar na molécula.

15 — Alinhamento horizontal: & Este botdo permite alinhar a molécula na horizontal. Veja o exemplo

abaixo:
\ HzC—————CHjs

CHs3

HiC

antes depois

16 — Alinhamento Vertical: ﬂ? Este botdo permite alinhar a molécula na vertical. Veja o exemplo abaixo:

CH3
H3C\
CH
3 CHj,
antes depois

17 — Flip on bond: é&@ Este botdo permite que giramos a molécula a partir de um referencial ou ligagdo. Veja
exemplo abaixo:

CH, CHs3

il H H
Cl Br Br Cl

antes depois

18 — Limpe a estrutura: @ Este botdo permite que a estrutura desenhada possua uma melhor
proporcionalidade entre as ligagdes. Veja o exemplo abaixo:
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Cl

Br

antes

=

19 — Verificar formas Tautoméricas:

Cl
I
Br
F
depois

da isomeria de tautomeria) do composto. Veja exemplo abaixo para o etilenol (fungéo enol)

Check T automeric: Forms x|

2 possible tautomeric forms were suggested

1 Beplace |
? Help |
OH

H,C

<< Bress. | | Presumed minor form et > I X Cancel |

Check Tautomeric Forms

| 2 possible tautomeric forms were suggested

O

H,C

-

<< Prev. I | Presumed major farm [{ext > I

Este botao permite visualizar as formas tautoméricas (provenientes

x|

Beplace |
? Help |

X Cancel |

Obs: clicando no botéo “Replace” podemos aplicar na estrutura analisada o tautdbmero indicado.

20 — Otimizacao 3D: 31' Este botado possibilita a adequagao da formula estrutura para uma conformagéao 3D.

Veja exemplo abaixo:

ICH3
H;C

antes

H
H
H H
H

depois

Obs: Com o botédo “Rotagédo 3D” vocé pode girar a molécula e comprovar que ela esta na conformagao correta dos atomos pelo efeito da

repulsdo de cargas.

Exercicio

Desenhar as 6 estruturas tautoméricas do seguinte composto abaixo:

NAEQ - Nucleo de Apoio ao Ensino da Quimica

Pagina 18




Curso de Informatica Aplicada a Aprendizagem de Quimica — Modulo 01 — Desenho Molecular

Barra de Atomos

01 — Tabela Periédica dos Elementos: Este botdo permite que seja escolhido o elemento
com o qual se deseja trabalhar.

5 01
a )02
any| 03

| =S
| Elid

04

Fac| 05
06
07
08

Obs: Outra forma de acessar a Tabela Periddica é pressionando a tecla “F7” do seu teclado de fungdes.

02 — Ferramentas de Atomo

A

Q

HL

(Any) Indicag&o gque pode ser gqualguer Stomo

(Hetero) Indicagéo que pode ser qualguer heterodtamo

{List) cria uma Lista de dtomos permiticos

(Mot list) Cris uma lizta de dtomos ndo permitidos

03 — Ferramentas de Ligacéo

Angye

ar

5/

En

Ch

[.-&.r‘lj,f:l indica que pode possuir qualguer tipo de ligacio (simples, dupla, tripla ou aromatica
(Aromatic) indica que pode somente possuir igagdo aromstics

(SingIeIDDuhIej indica gue pode possuir igagdes simples e duplas (triplas e aromaticas ndo)
(Ring) indica gue a ligacdo faz parte de um anel (NE0 de wms cadeia)

(Chainj indica gue a ligagio faz parte de uma cadeia (NS0 de um anel)

04 — Estes botdes sdo colocados automaticamente em fungéo do seu uso. Os mais usados
permanecem listados.

05 -

Edit Atom Label: Permite alteragdes e inclusbes de novos textos em qualquer lugar

na Area de Trabalho do Chemsketch.

06 — Radical Label: Permite substituir um atomo ou criar um atomo com o rétulo de radical.

R (R1|Rz|R3| R4 |R5|Rg

07 — Atribuicbes de carga e radical

+

atribue a0 Stomo uma carga postiva acrescentando mais um atomao.

atribue a0 dtomo uma cargs negstiva retirando um dtomo ligado a0 tomo
principal

atribue a0 dtomao a forma de radical livre
atribue a0 Stomo & forma de ion radical positivo

atribue a0 &tomo & forma de on radical negativio
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08 — Ferramentas diversas

# Permite & numeracdo manual dos carbonos (ou gualguer outra
sequéncia de atomos)

Manual Humbering |

— Mumber Format

Text Before : Humber : T ext After

[1.2.3. =] |
Startat: 1 g

¢ ] x Cancel | ? Help

1ae| Permite 2 atribuicdo de propriedades dos dtomos e moléculas
H | como valéncia, carga, isotopo, entre outras.

Atomic Properties |

— Chemical Made
Walence |2 j

Charge |-3 j J ok

|zotope I.é-.utn j X Cancel

? Help

Humbering |

[ Eeep non-typical visibilities

Exemplos:

H

H;C—CH
36 5 2
CH,—CH OH
a 2 3 2
CH,HC
2 2 1
H
Iﬁq
H
13NH;(IIIJ
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ACD/Name Freeware
Iremos agora ver como utilizar o servico de nomenclatura freeware do ChemSketch.

Clique no botéo

e

i)

Structure | Draws

| 5] 2 il

e

. o 1

] | Cm

I | = ST,

B

anyl ]
59

C =

H| 7.

N| 7

of 47

Pl 3.

- 54

_ Ou siga 0s passos abaixo:
@ ACD/ChemSketch Freeware - [noname01._zk2]

File Edit Pages | Tool: Templates Options Documentz |Lab Al hOmMe.

1) Selecione a molécula a qual deseja-se dar o

2) Cligue no menu “Tools” e apds na opgéo

Structure Properties Chrl+Shift+5 “Generate Name from Structure”.
Clean Stucture Fa .
Check T automeric Farms Chl+Shift+T Obs: Nomes para estruturas com mais de 50

- L : atomos (sendo que os disponiveis sdo: H, C, N
2D Structure Opk t Ctrl+Shift+3 ; AR
= SHHEIE CRimieaton frranits P, O, S, F, CI, Br, eu, Li, Na, K) ou mais de 3
Show Aromaticity Chil+5 hift+ ciclos sdo so6 disponiveis na versdo comercial
Hide Aromaticity Ctrl+Shift+H do ChemSketch.

Exemplo:
Expand Shorthand Formulae Ctrl+Shift+F
CH
Bemove Explict Hudrogens Ctrl+5 hift+F H3C\ /CHZ\ -3
CH, CH,

Bring Bond|z] ko Eront Chl+F pentane
Send Bond(z] to Back Chrl+.
Auto Renumbernng Chrl+Shift+H
Clear Mumbering Ctrl+Shift+L

Generate Mame from Structure Chrl+Shift+

Propriedades das Moléculas

O ChemSketch permite adicionarmos algumas propriedades da entidades quimicas desenhadas na
area de trabalho. Para adicionar essas propriedades, siga os passos abaixo:

Calculation Results

1,4-dihydrophenanthrene

]|

Maolecular Farmula = C14 H12

X Cancel |

1) Clique no menu “Tools”, aponte
para “calculate” e selecione a
propriedade desejada.

2) Caso queira copiar a propriedade
para a area de trabalho, clique no
botao “Copy to Editor”.

? Help

Nucleo de Apoio ao Ensino da Quimica - NAEQ
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As propriedades disponiveis sao:

Barra de Radicais

Molecular Formula —
Earmula Y eight
LComposzition

tolar Befractivity ——
tdalar Yaolume
Parachar

Index of Refraction —
Surface Tenzion

— Farmula Molecular
— Peso Molecular
—> Composicio

—— Refratividade Malar

— = Wolume Molar

tensdn superficial ajustada
a0 valume molar

? indice de refragio
— tenzén de superficie

Denzity
Diglectic Cangtant——
Faolariz ability
tonoizotopic Mass —
Hominal Maszs
Average Mass

densidade

— conatante dielétrica
— Potencial de Polarizacdo
—— hazsa monoizotdpica
— Massa nominal

— Mazza média

All Properties

— lodas & propriedades

Para acessar a tabela de radicais, basta clicar no atalha na barra de radicais: :E":"
Table of Radicals |

— Chainz Threoning [C-radical] — Amino Acids

n-Cy | n-Cq| ncg | i-Pr | R CH, Ala- | Bly- | Pre-|

i-Bu | s-Bu | t-Bu | i-am)| Arg-| His- | Pro-|

— Cycles O’éf} OH Asn-| lle- | Ser- |

AlOlo| o] \ sp Lo Thr-

@ | @ | CIZ?| CE3| NHE Eu5-| Lu5-| Trp-|

— C-Groups — Miscellaneous Gln- | MET'| Tyr- |

CH-CH, | §°%%  c=cH) o || | Mo, | Neo | oac | sogH|PogHy| | | Bu-| Om-| val- |

CFy | OOl |Cfi#rly| CPhg| | | ONO;| NCS | NHAC| SOoH | OPOH,| | Protecting Groups —

CHoPh| COPh | COfiPr) CofBl | | NO | OCN | OCHO |S0pMHy{0POH,| | | BOC | CBZ | DAN |

CHD |COCH;|CONH,| COCI| | | OND | SCN |NHCHD| 50,01 oMe || | T0S | TFA | Aca |

CO0H| CO0He | COOEY COOPH| Ny | NC WSO 0SOH|SO,CF) | | FMoc| THP | a-Een|

ra Help

Na tabela de radicais temos uma relacao restrita, porém muito usual de radicais orgénicos simples e
complexos. Para selecionar um radical, basta clicar nele e adicionar no local desejado na area de trabalho.
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Alterando formatacao dos Atomos e Moléculas
Para alterarmos qualquer formato (cor, tamanho, etc), utilizamos a opg¢ao propriedades das estruturas.

Para acessar essas opc¢éo, siga 0os passos abaixo:

& Properties BE
I ormal j Savel Del |

Common  Atam |B|:|r'u:||

|Arial =l -
B[] | i
a [+ Show
[c Hlﬂlq-l"'-"'lllNH Atam Symbol |
| Apply | | Set Default |
|Ipdate From Restore Default

Abaixo analisaremos cada guia com detalhe:

1) Clique no menu “Tools” e apds na opgao “Structure
Properties”.

2) Altere as opgles desejadas e clique no botédo
HAppIy”.

Obs: Para acessar as propriedades da estrutura, clique
duas vezes sobre a entidade quimica (ion, atomo ou
molécula).

Dica: para obter ajuda nas caixa de propriedades do ChemSketch, utilize o botédo ajuda no canto

superior direto da caixa.

Guia Common

B Froperties [7[=]
IN:::rmaI j Savel Drel |

Comman I.-'-‘-.tu:um | Bond |

Show Carbons

[ al ¥ Hide Zero Charge

[v Temminal [ Crozs Out Invalid kom
Size Calculation

Atarm Symbal Sizel 10 TI
v Auto —
Bond Length ID.EQ CIm g

Atarm Style Bond Style

Arial =] o7 e =]
—

| Apply | | Set Default |

|Ipdate From Restore Default

Show Carbons

Al
I Teminal . A opcdo “All’, quando marcada, faz

com que sejam mostrados os carbonos na molécula.
Ja a opcdo “Terminal’” faz com que somente os
atomos dos vértices da molécula sdo mostrados.

H.C
3 \/\CH3 H3C\ _CH,

CH,  “CHs
Opcéo terminal Marcada  Opgéo All marcada

Obs: Caso queira que as préoximas moléculas fiquem
da mesma forma, pressione antes do botao “Apply” o
botédo “Set Default”.

v Hide Zero Chaige . pgiq opgdo quando marcada
esconde o nox “0” das entidades quimicas. Caso a
opcao esteja desmarcada, o nox “0” passa a ser
colocado automaticamente.

v Cross Out Invalid dtom. gy opcdo da autonomia para que o ChemSketch “risque” as estruturas inviaveis

desenhadas.

Exemplo:

Nucleo de Apoio ao Ensino da Quimica - NAEQ
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A opcao desmarcada faz com que nado seja possivel desenhar tal estrutura inviavel. Aconselhasse a
deixar marcada a opgao por padréo.

Atom Syrmbol Sizel 10 "I
v duko

Bond L thl = . ~ . .

onatenghji 8s em 3: Este conjunto de opgéo permite determinarmos o tamanho da fonte que
sera usada para desenhar os atomos e também o comprimento da ligagdo. Deixando a opg¢éo “Auto” marcada,
deixamos por conta do programa calcular a proporg¢do do comprimento da ligagdo em fungao da fonte utilizada.

CH
H,C H,C H,C
CH, CH, CH
e / Vs
3
Atam Style
Arial =]

L] "l Este conjunto de opgdes permite determinarmos a formagao da fonte utilizada.

Exemplos:

CH, CH; CH,
HoC H,C HZC/
Pk /CH2 CH,
HsC H5C H,C

Baond Style
IEI.? pt - I

Iﬁ : Este conjunto de opg¢des permite determinarmos o estilo das ligagdes entre os atomos.

CHs3 CHs3 CHs3

_—
H,C HZC/ H,C vermelha
\CH \ \—— azul
[t /CH2 CH,
—
H3C HyC HyC verde
Botdes:
| s | Aplica as alterages feitas na sele¢do de alguma entidade quimica.
| Set Default

|' Grava as alteragdes feitas de modo que as modificacdes feitas sejam aplicadas nas
proximas entidades quimicas a serem desenhadas.

| Ilpdate From

|' Permite copiar formatagdo de uma entidade quimica e aplica-la em outra.

| Restore Default_| Permite restaurar as configuracdes padrido do ChemSketch.
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Guia Atom

[ Properties 7] [Asial = =]
|—ﬂ*UTDS’f‘VE— j Mﬂl Blr] | "l: Este conjunto de
Comman &t |E-:ur‘u:| | opgbes permite alterar a formatacdo da entidade

quimica selecionada.

I.Alial ;I 10 j Obs: selecione a entidade quimica a qual vocé deseja alterar.
B[] | i
EEREERE
H.C % Show 1234567

1 — Escolha o atomo principal de sua entidade quimica

[c[H]n]a]w]T]N] | atom Symbal | e altere a sua formatagao.

2 — Altera as configuragbes dos atomos de hidrogénio
presentes nas entidades quimicas.

| Apply | | Set Default |

|Ipdate From Restore Default

3 — Determina a posicao, na vertical, que ficara o numero que indica a quantidade de hidrogénios na entidade
quimica.

4 — Indica a carga da entidade quimica desenha.

5 — Determina a valéncia do atomo selecionado.
Obs: Nao esqueca de selecionar o atomo (referéncia 1) antes de alterar a valéncia do atomo.

6 — Permite explicitar qual isétopo estamos usando na entidade quimica.

7 — Permite determinar a numeragéo e sua posi¢cao nos eixos X e Y da entidade quimica selecionada.

Guia Bond
Properti | -] —) -
Rl Propartes ]2 107 et [ : Este conjunto de
I j @Iﬂl opgdes permite definirmos a densidade das ligacdes
entre as entidades como também sua cor.
I:l:ummcunl Ao Bond | Obs:
|07 pi Bl o EERAAE
1234567
x\ Estas opgdes permitem configurar as ligagdes entre as
entidades quimicas:
1 — Define as configuragbes de ligagdes do tiplo
_ : “simples”.
LSS elxH] | Single | 2 — Define as configuracbes de ligacdes do tipo
“dupla”.
| Apply | | Set Default | 3 — Define as configuragdes de ligagdes do tipo “tripla”.
4 — Define as configuragdes de ligagbes com
Hlpe <lie Fious Plesiians Disa ] representacao fora do plano (tela).

5 — Define as configuragdes de ligagdes com representagao para dentro do plano (tela).
6 — Define as configurac¢des de ligagdes do tipo “coordenada”.

7 — Define as configurac¢des de ligagdes do tipo “indefinidas”.

H H
_ . N 0]
H,C—CH, H,C—CH, HC=CH C=—C HzCwwwwwCH, ?
{ \ S
cl Cl a”
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Barra Geral

A barra geral, além dos botdes que gerenciam a criagdo, salvamento e abertura de arquivos, possui

botdes que auxiliam no processo de desenho das moléculas.

% undo
ﬁb redo

Obs: Esses comandos estdo localizados no menu “Edit”.

I delste

X recarta
copiar

mais Zoom

+

Antes

T

MENoE Z00m

=00
i

Atividade:

O botao “undo” quando pressionado, volta uma agao realizada no ChemSketch. Seu atalho no
teclado é: <ctrl>+Z.

O botao “redo” quando pressionado, realiza a agao anteriormente realizada.

O botdo “delete” permite vocé apagar atomos ou conjunto de atomos especificos nas
moléculas. Veja o exemplo abaixo:

NH,— grupo de atomos a ser deletado

Depois

O botéao “recorta” permite remover um ou um grupo de atomos selecionados. Este botéo é
usado quando desejamos mover algum objeto na area de trabalho do ChemSketch.

O bot&o “copiar” permite fazer copias de um ou um grupo de atomos selecionados. E usado em
conjunto com o botao colar.
O botdo “colar’ permite inserir um ou um grupo de &tomos copiados ou recortados
anteriormente.

A ferramenta zoom é indispensavel para dimensionar a area de

O} OF |1 00% j —) zoom especifico  trabalho conforme a situagdo necessitar. Para termos uma idéia do

que realmente saira impresso, devemos utilizar a zoom 100%.

Inserindo a D - Glucose, na projecao de Fisher:

8 Template Window

Drew | Structure ICsrbnhydrmes

- |2(3)Carnnhydrates(risher+stsj 41| v

Organizer | | Caneel

Alkaloids
Carbohydrates
DINAGRNA Kit
Lah kit
Mewman Projections
Qrhitals

Phosphorus Compound
Steroids

Sugars: alfa-D-Pyr
Terpenoids

Tipped Rings

Witaming

Aldoses

=

H=

D-Ribose D-Arabinose

o £

D-Allese D-Altrose D-Glucose D-Mannese D-Gulese

H=1=0H HO
H={=0H H H
H

D-Erythrose D-Threose

u] //O
=0H HO H
Hemt-=OH H H HO
H=1=0H H H H
OH OH

D-Hylose D-Lyzose

-
H={=OH HO
H={=0H H H  HO
He=f=OH  H H
H=1=0H H H

OH H

H
H
H

IIxI

H
D-Psicose
0

=

HO
HO
H OH

OH

H H

Ketoses

D-Ribulose

& &
HO H
H=t=0H  HO
HO HO

D-Idose D-Galactese D-Talese

O botao “windows Templates” permite abrir a colegdo de modelos de inUmeras estruturas ja
prontas para serem usadas. Iremos trabalhar com alguns desses modelos abaixo:

1) Precione o botdao “Template
Window” na barra geral, pressione
a tecla F5 ou entdo clique no menu
“Template” e apdés na opgao
“Template Window” para abrir a
janela de modelos.

2) Clique na guia “Carbohydrates”
e selecione a D- Glucose conforme
indicado na figura ao lado.

3) Mova o cursor até o colar onde
vocé deseja colar a molécula e
clique uma vez sobre o local.
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AT cw

Obs: Utilize os botdes

para alternar nas paginas de uma mesma guia de modelos.

Exercicios
01) Procure e cole na area de trabalho do ChemSketch as seguintes vitaminas: A, C e D,.

HsC CH, CHs CHs
NP N OH Ho
B 0. o
CH, Vitamin A Ho\/\q
HO OH

Vitamin C

02) Cole as trés moléculas no Microsoft Word, diminua o tamanho do desenho até aproximadamente o
tamanho da figura da apostila.

03) Procure as seguintes figuras no “Windows Template do ChemSketch e adicione-as na area de trabalho.

=
JHH{H\NHH‘HH

\HH‘!\;\\

<

o
—— ) VRPN
=55

Bico de Bunsen Bureta Fulereno

04) Adicione no documento anterior, abaixo das moléculas, os desenhos solicitados cuidando para que eles
figuem em uma folha somente e, apds isso, imprima o documento.
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Desenhando figuras

Iremos a partir de agora ver as ferramentas de desenho que o ChemSketch proporciona mo maodulo

Draw.

Structure

Draw

Barra de Desenhos

A barra de desenhos tras consigo uma série de ferramentas para criarmos os desenhos mais variados.
Abaixo, a descricdo de cada uma dessas ferramentas:

Style: Escolhe o tipo de linha
Width: Densidade da linha
Color: Cor da linha

ARl | Aplica as alteragdes no objeto selecionado

\ 1 1- \ “Line”: Permite criar uma linha reta:
(_“ 2 Obs: Clique duplo sobre a linha permite definir sua formatagao.
§13 & Objects Panel [2]=]
M| 4
=| 5 Fen |.-’-'-.rr|:|w I

Style I— 'I
O s ' :

Width I— min "I
0|7
Bk
aj q Apply | | Load ...

Save Az Mew Stole. .
10 :
Guia Pen

[ ] 11 Style : I— *I
p 12 Width : |[—— min -

: Permite aplicar no objeto selecionado uma configuragdo pré-existente no

ChemSketch ou uma feita pelo usuario.

| Save bz Mew Style...

: Salva as configuragdes feitas para serem usadas posteriormente
Obs: para selecionar a configuragéo, usa-se o botdo “Load...”
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& Objects Panel [ 7] =]

Per Ao |

Baody style : I Single vI

Arrowheads shape

Arrowheads size
width: [0t 2]
Height : ||:| pt g

Apply | | Load ...
Save bz Mew Style...

Guia Arrow

Bdtl:l Single vl . . . . .
f e = : Permite escolher o tipo de linha (simples, dupla, tripla, etc).

Amawheads shape - permite definir as configuracdes de cada ponta da linha, transformando-as em

flechas por exemplo.

Anmawheads size - Permite definirmos a densidade das linhas e/ou flechas.

2 - F “Arc”: Permite criar uma linha em curva, na forma de arco.

3- 5 “Curve”: Permite criar uma linha utilizando curvas.
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/\V

4 — “Polyline”: Permite criar uma forma de linha personalizada.

Obs: usada em conjunto com a ferramenta

=

5- “Draw Arrow”: Permite desenharmos flechas com diversas configuragoes:
Obs: Ao clicar na ferramenta “Draw Arrow”, abre-se automaticamente a caixa de opgdes “Arrow”.

Dica: Use o botao [#] para mostrar todas as opgdes da caixa “Arrow”.

Barow BB

i

] [4] Arrow body style

Arrowhead zize

mv

Arrowheads shape

width: [ pt
Height:|1_pt

Apply

IJpdate From

| Save... I | Load... I

[

Q O

8 —

&

9-—

10 - “Text”: Permite a adicdo de texto na area de trabalho.

que sera descrita mais adiante.

Cuztomn . . .
”_lEI: Permite escolhermos o estilo de seta que desejamos usar.

Armowhead zize

width: [6 pt
Height:|1_|:|t

Esta ferramenta permite definirmos a largura (Width) e a altura (Height)
da fecha. Estes parametros podem ser especificados em pontos pela
simples alteracao nas caixas de formulario correspondentes ou entao

manualmente.

Anawheads shape . Permite escolher o estilho da linha da flecha (simples,
dupla, tripla, etc...) permitindo definir tipos de setas diferentes para cada

extremidade da fecha.

“Retangulo”: Permite desenhar formar retangulares.
Obs: Para desenhar um quadrado, ao desenhar o objeto deixe pressionada a tecla “shift” do seu teclado.

“Retangulo arredondado”: Permite o desenho de retangulo com os cantos arredondados.

“Elipse”: Permite desenharmos uma elipse na area de trabalho.
Obs: Para desenhar um circulo, ao desenhar o objeto, deixe pressionada a tecla “shift” do seu teclado.

“Polygono”: Permite desenharmos formas geométricas diversas.

Obs: Para formatagao do texto, observe os seguintes botdes adicionados a barra de edi¢do quando a ferramenta é selecionada.

l.ﬂ-.rial

j : permite a alteracao do tipo de fonte usada.

|1 2 vl
: Permite alterarmos o tamanho da fonte.

[=RER NI

]

: Permite adicionarmos o carater “negrito” ao texto.

: Permite adicionarmos o carater “italico” ao texto.

: Permite adicionarmos o carater “sublinhado” ao texto.

: Permite adicionarmos o carater “texto riscado” ao texto.

: Permite adicionarmos o carater “sobscrito” ao texto.
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== : Permite adicionarmos o carater “subscrito” ao texto.
=== =|. Permite configurarmos o alinhamento do texto. Da esquerda para a direita, temos os
seguintes tipos de alinhamento: esquerdo, central, direito e justificado.

: Este botédo permite restaurarmos o estilo padrao definido.

[ | |

: Este botéo permite definirmos o estilo padréao de texto (default).

[I{C) LS

11 - : Permite escolhermos os seguintes simbolos, da esquerda para direita: Chaves, parénteses,
colchetes.
Obs: Para mostrar as varias opgdes da ferramenta, clique no triangulo localizado no canto inferior direito do botéo.

) ] 8

12 - : Estes botdes séo utilizados para alguma descrigéo estilo “baldes de texto”.

Barra de Edigao

A barra de edicdo permite manipularmos os objetos j& desenhados na area de desenho. Abaixo,
veremos as fungbes de cada botao.

b [ e o] ol o] [<b[es]de] |2 =] |OolBe|mm

1T 2 3 1 5 6 7 8 910 1112 13 14 15 16

1- [E “Select/Move/Resize”: Este botdo permite ao usuario selecionar, mover e dimensionar um objeto na
area de trabalho.

5
2 — [==1] “Select/Move/Rotate”: Este botdo, além das fungdes de selegdo e movimentagdo dos objetos, tem
como outra fungéo a rotagdo em 2D.

3 _|I¥

objetos com nés sao:

“Edit Nodes”: Este botdo permite a edigdo dos nés de um objeto. Exemplo de ferramentas que criam

i)

4 — “Edit Text”: Habilita a opgao de editarmos alguma caixa de texto presente na area de trabalho..

5_%

“Bring to de front”: Faz com que o objeto selecionado fique na frente dos demais objetos.

——>» esta atras do

— > esta na frente do quadrado A

quadrado A B

antes depois

6 LI

“Send to back”: Faz com que o objeto selecionado fique atras dos demais objetos.
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—>» estda atras do — > esta na frente do

quadrado A

quadrado A

antes depois

7 - & “Group”: Permite agruparmos dois ou mais objetos selecionados fazendo-os serem um s6 objeto.

8- @ “Flip left to right”: Permite girar o objeto na horizontal, girando da esquerda para a direita.

9- % “Flip top to bottom”: permite girar o objeto no sentido vertical, girando do topo para o rodapé.

10 - A'“—“— “‘Rotate 90°”: Permite rotacionar o objeto em angulos fixos de 90°.

— —
11 - |E' %I ':'| “Alinhamento Horizontal”: Permite alinhar o objeto a esquerda, centro ou direita
respectivamente.
@ HE m “* = = ”, . . . . . .
12 - Alinhamento vertical’: Permite alinhar o objeto na parte superior, central ou inferior.
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Exercicios
Reproduzir os esquemas mostrados abaixo:

Reactants:

henzoicadd 159
methanal 20 mbL

sulfuicacd 3 mL
Combination:
redfluzx 20 min.

Observations:

reflux line approx.

halfnay up
condenser
R J\D Y 30, T, /ﬂ\ a
| + HaCz—0H —_— | llH
= methanol = ?
benzoic acid methyl bere oate
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—| Starting materials |

T —| Canditions |

SYMNTHESIS

4J —| Chservations |
product

by-product
olverts —I

M echanism |

ISOLATION Ezxtraction ligquid-liguid )

ligquid zolvert + product

{ Distillation of S dlvent

PURIFICATION ]

pure, single product

[ CHARACTERIZATION ]

( Infrared Spectroscopy >/

{ Mass Spectometry ) {__PC NMR Spectroscopy )

(: Y MMR Spectroscopy :)
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Moléculas em 3D

Além da estrutura plana, o ChemSketch possui um moédulo de geragao e visualizagdo de moléculas em
3D. Para criar uma visualizacdo 3D a partir de uma estrutura plana criada na area de trabalho, siga os passos
abaixo:

1) Desenhe a estrutura plana da molécula a qual deseja-se obter
a visualizagao 3D.

IRAlE 1 30 Viewer - o ~ . ~

. = "2 Chemiketch Freeware. [Loaded) 2) Otimize as ligagdes na conformagédo 3D clicando no botéo

EHH 3 HNMR Viewsr it-

I i Leedzd Sl fa 3) Agora vocé deve selecionar a molécula e clicar no menu
Cloze Al “‘ACD/Labs” e apos na opgdo “3D Viewer”.

Obs: Para alternar entre o modo 3D e a tela principal do

ChemSketch, utilize os botdes Chemsk | 3D

localizados na parte inferior da tela.

Barra de manipulagao 3D
Abaixo traremos uma visao geral das ferramentas de manipulagéo 3D

1—

=

12 3 45 6 78 9 1011 1213 14 15 16 1718
2| | [ || oo ] e [ ] [ | 2] | Polrel ] o] ] |2 |5

“Open File”: Este botdo permite abrirmos um arquivo 3D criado no ChemSketch (extensao .s3d).

“Save File”: Este botdo permite salvarmos o documento ativo no formato de visualizagdo 3D do

ChemSkech (extensao .s3d).

“Wireframe”: Tipo de representagdo 3D que mostra a molécula na forma de “linhas”.

S~

OH

H3C\)\
CH

Estrutura plana Estrutura 3D — modo linhas

3

—
)
3_ |2
Exemplo:
4

“Sticks”: Tipo de representacdo 3D que mostra a molécula na forma de “varas”.
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Exemplo:

OH

H3C\)\
CH

Estrutura plana Estrutura 3D — modo varas

3

5- :“: “Balls & Sticks”: Tipo de representagcado 3D que mostra a molécula na forma “bolas e varas”.
Exemplo:

OH

H3C\)\
CH

3

Estrutura plana Estrutura 3D — modo bolas e varas
6 — fan. “Spacefill”: Tipo de representacdo 3D que mostra a os espagos vazios da molécula “preenchidos”
(semelhante ao modelo Stuart)
Exemplo:

OH

H3C\)\
CH

3

Estrutura plana Estrutura 3D — modo de Stuart
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7 — 1 “Dots only”: Tipo de representagédo 3D que mostra “somente pontos” representando os atomos e
ligagbes da molécula.

8 — “Disks”: Tipo de representacdo 3D que mostra os atomos na forma de discos, muito semelhante a
forma “Spacefill”, porém sem o efeito 3D.

9 - “With Dots”: Marcado mostra os “pontos” da representacao 3D em qualquer forma de visualizagéo.
Exemplo:

OH

H5;C
CHs3

.

Py

Estrutura plana Estrutura 3D — Bolas e varetas com pontos

10- 122
11—03‘7

“Increase Radii by 5%”: Aumenta o tamanho dos atomos da molécula a uma taxa fixa de 5%.

“Decrease Radii by 5%”: Diminui o tamanho dos atomos da molécula a uma taxa fixa de 5%.

—

12 — :I “Measure Distance”: Permite determinarmos a distancia entre dois &tomos em A (angstron).

Obs: Para determinar a distancia entre dois atomos, clique primeiramente na ferramenta e apds isso selecione dois atomos. Os atomos
selecionados para a avaliagéo ficam, por padrao, de coloragdo verde. A distancia é informada na barra de status da tela.
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Exemplo:

|NOMAMEQ3 53D | Distance (C 3,C 4)= 15296 &
13 - A “Measure Bond Angle”: Permite determinarmos o angulo entre trés atomos (valor dado em deg).
Exemplo:

NONAMED3 530 | Bond &Angle (C 4, C 3, C 2) = 109 480 Deg
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14 - ?/%K “Measure Torsion Angle”: Pemite determinarmos o angulo de tor¢éo entre os dtomos.
Exemplo:

|NOMNAMED3.S3D | Torsion Angle (C 4,C 3,0 2,C 1) = 178519 Deg

15 — “3D Optimization”: Permite otimizar a estrutura no formato 3D.

16 — ét“ “Colors...” Este botdo permite definirmos as cores tanto dos atomos e ligagdbes como também do
plano de fundo.

17 — “Auto Rotate”: Permite a molécula adquirir auto-rotagéo.

18 — @ “Auto Rotate and Change Style”: Além da auto-rotagdo, a opgéo permite que o programa troque
automaticamente entre as visualizagdes disponiveis.
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Exercicios

Desenhe as estrutura plana e 3D conforme as figuras abaixo:

a)

e

Estrutura Plana (com otimizagédo 3D) Estrutura 3D

b)

Estrutura Plana (com otimizagéo 3D) Estrutura 3D
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