Notice simplificatrice de Chem Sketch

& Représentation des molécules «&

o ; créer une molécule

Sélectionner | Tools | et sélectionner | Structure Properties

Une fenétre s’ouvre
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M~ fermer la fenétre

Current Style

Mormal . -
All Commen | atom | Bend | Special|

Sélectionner dans Show Carbons

. e smomowem——— afficher tous les atomes
Cliquer sur | Set Defaults T et
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Bond Langth Wﬂ
Atom Style Bond Style.
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Fermer la fenétre
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Update Fram Restore Default

valider les paramétres

A gauche sont présentés les éléments et a droite les radicaux

. mode continu
Cliquer sur I'icone | Draw Continous

choix des choix des bon
éléments radicaux
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Cliquer sur I’élément souhaité et cliquer sur la fenétre centrale — | A AZE e a]n | ¢ e oo | ASESE|9 | 9450
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L’élément apparait associé a ses atomes d’hydrogeénes par défaut W P2 T ELE s SO N
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Pour rajouter un autre élément, cliquer sur I'élément souhaité 2
F
Pointer la souris sur I'élément de la fenétre centrale et cliquer »
E P
(B I’élément de la fenétre centrale doit étre en surbrillance ) ler élément
Le deuxieme élément apparait associé au premier rajout d'un élément
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Pour afficher une liaison multiple cliquer sur la liaison a modifier

%
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Pour une représentation de Cram cliquer sur les icones | Stereo Bonds N

& ligisons-pour-la

Cliquer sur la liaison a modifier représentation de Cram

. o A : ha
Pour une chaine carbonée cliquer sur l'icone | Draw Chains chaine

Cliquer sur I’atome de carbone de la fenétre centrale, maintenir le bouton de la souris en allongeant la chaine
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our améliorer 'alignement des liaisons cliquer sur I'icone| Clean Structure e I RIS ARSI
e % alignement des liaisons
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& Informations sur les molécules «&
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Rny Show Aromaticity CtrleShifts A
| Hide Aromsticity CtrleShifteH
4 : 4 : s H Expand Shorthand Formulae  Ctrl+Shift+F
Sélectionner | Tools | et sélectionner | Generate | puis | Name for Structure | ; o ony
plct Hydrogens ik Shit
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Le nom de la molécule s’affiche ~
si | 0]
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Clear Numbering CtrleShifteL
s
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Stereo Descriptors .
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ot = Calcylate » SMILES Notation
B T Structure from SMILES
= InChifor Structure
= InCHI Options
b R Structure from InChi
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Sélectionner | Tools | et sélectionner | Calculate

Différentes propriétés de la molécules peuvent étre affichées

(B formule brute, masse moléculaire, composition, densité ... )

données de la
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@ molécule
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& Visualiser les molécules en 3D «&

8 ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname0L.sk2]

File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons I-lab ACD/Labs Help

smowre oo | ASES M| o ¥ Bl QA [ ] |5 % | EEE| @) o [85 mee
Cliquer sur l'icéne | 3D Viewer SLA v | me+ AE s
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Une nouvelle fenétre s'ouvre E
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visualiser la molécule en 3D
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représentation
avec 'icone correspondante. éclatée, compacte ..
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Plusieurs options de représentions sont possibles

rotation

Vous pouvez déterminer 1’angle entre deux liaisons visualisation des

atomes d'hydrogénes
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